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E preciso ndo ter medo,
€ preciso ter a coragem de dizer.

H4 os que tém vocagao para escravo,
mas hd os escravos que se revoltam contra a escravidao.

Nao ficar de joelhos,

que nao € racional renunciar a ser livre.
Mesmo os escravos por vocagao
devem ser obrigados a ser livres,
quando as algemas forem quebradas.

E preciso ndo ter medo,
€ preciso ter a coragem de dizer.

O homem deve ser livre.

O amor € que nao se detém ante nenhum obstaculo,

e pode mesmo existir quando ndo se € livre.

E no entanto ele é em si mesmo

a expressao mais elevada do que houver de mais livre
em todas as gamas do humano sentimento.

E preciso ndo ter medo,
€ preciso ter a coragem de dizer.

Carlos Marighella

Fora Temer
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Resumo

Descoberta em 1911 por Kamerlingh Onnes, a supercondutividade levou 46 anos para que
pudesse ser descrita microscopicamente, quando o trio de pesquisadores formado por Bardeen,
Cooper e Schrieffer publicaram seu paper em 1957. Porém, a teoria, hoje chamada teoria
BCS, s6 conseguia descrever supercondutores metdlicos com apenas uma banda de conducao.
Alguns materiais que apresentavam caracteristicas andmalas ndo conseguiam ser descrita pela

mesma.

Assim, € preciso modificar a teoria e confirmar se ela é capaz de descrever relagcdes mais
avancadas que o caso de apenas uma banda de conducdo, como € o caso de uma liga metélica
que pode apresentar mais de uma banda de condugdo em sua distribuicao eletronica. Faremos
uma modificacdo na Hamiltoniana da teoria BCS, a fim de descrever interacdes provocadas

pela hibridizacao.

Consideraremos os casos em que essas bandas sejam formadas por orbitais eletronicos com
momento angular, de modo que, a hibridiza¢do V' (k) entre eles possam ser simétrica ou anti-
simétrica. Levaremos em conta apenas as interagdes atrativas intra-bandas em duas bandas de
conducgdo e o aparecimento de uma induco inter-banda causando um aparecimento de Gaps
induzidos. Mostraremos que as interacdes supercondutoras (inter-bandas) sao induzidas na
auséncia total de interacdo atrativa entre as duas bandas, o que acaba por ser completamente

dependente da hibridizacao entre elas.



Abstract

Discovered in 1911 by Kamerlingh Onnes, supercondictivity took 46 years to be described
with a microscopic approach. It happened in 1957, when the group formed by Bardeen, Cooper
and Schrieffer published their article. However, the theory, called BCS Theory, could only
describe metallic superconductors with one conduction band. Some materials, which presented

anomalous behavior, were not adequately described by the theory.

Thus, it is needed to change the theory and to confirm if it is able to describe more advanced
relations than the one which involves only one conduction band. An example of this situation
is the case of an alloy, which can present more than one conduction band in its electronic
distribution. It will be done a change in the Hamiltonian which describes the BCS Theory,

aiming to describe interactions caused by hybridization.

It will be considered the cases that these bands are formed by electronic orbitals with an-
gular momentum, thus, the hybridization between then may be symmetric on anti-symmetric.
Only attractive interactions intra-bands in two conduction bands and the emergence of an in-
duction inter-band will be considered, what will result in a pairing of the gaps. It will be
shown that superconductors interactions (inter-bands), are induced in the total absence of at-
tractive interactions between two bands, which turns out to be completely dependent on the

hybridization between then.
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1 INTRODUCAO

1 Introducao

Quando nos deparamos com o termo supercondutividade, a primeira impressdao pode ser
a de que estamos lidando com algo puramente relacionado a fisica eletromagnética. No en-
tanto, a descoberta dessa propriedade da matéria carrega uma gama de ramificacdes das dreas
da fisica para seu completo entendimento. A constru¢do de uma teoria que explicasse a su-
percondutividade teve consigo seus percaucos, inclusive na necessidade de espera do ama-
durecimento de novos paradigmas que dessem base para o desenvolvimento de uma teoria
microscopica que explicasse as descobertas experimentais. Detalharemos algumas das impor-
tantes contribui¢des para o desenvolvimento da teoria microscopica da supercondutividade,
hoje chamada de teoria BCS da supercondutividade, devido aos seu criadores, e iremos fazer

um apanhado introdutério do desenvolvimento para o descobrimento e formulacdo da mesma.

O momento histérico ao qual estamos inseridos nos d4 uma perspectiva privilegiada do
desenvolvimento da histéria da humanidade para suas ramificacdes cientificas. Nao tenho
pretensdes de fazer um estudo historicista sobre o desenvolvimento da ciéncia, a qual diz res-
peito a supercondutividade, mas um entendimento do método e de como se deram os avancos
na nossa drea, e assim, contribuir na formac¢ao de novos pesquisadores, e o que simboliza o

método cientifico.

Thomas Kuhn em seu livro, A Estrutura das Revolugdes Cientificas, articula que talvez a
ciéncia ndo se desenvolva pela acumulagdo de descobertas, mas sim pelo rompimento dessas
descobertas. Para a comunidade cientifica essas descobertas serdo dadas pelos paradigmas,
que sdo os modelos ou mesmo os padrdes aceitos pela comunidade cientifica. Para entender o
que Kuhn quer dizer com isso ele define o estudo do aprofundamento de um paradigma como

ciéncia normal.

Para ser aceito como um paradigma, uma teoria deve aparecer melhor que suas
competidoras, mas ndo precisa (e de fato isso nunca acontece) explicar todos os
fatos com os quais pode ser confrontada... Quando, pela primeira vez no desenvol-
vimento de uma ciéncia da natureza um grupo produz uma sintese capaz de atrair
a maioria dos praticantes de ciéncia da geracdo seguinte, as escolas mais antigas
comegam a desaparecer gradualmente. Seu desaparecimento € em parte causado

pela conversao de seus adeptos ao novo paradigma [1].

A ciéncia normal, entdo, tem a capacidade de avancgar e aperfeicoar uma teoria ja que seus
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pares ndo necessitam de primeiros principios ou até mesmo conceituacdes introdutdrias articu-
lando, assim, fendmenos e teorias fornecidos pelo paradigma. O final do século XIX e inicio
do XX € um grande campo de estudo epistemoldgico da ciéncia, com importantes revolugdes
cientificas € o berco da teoria da supercondutividade. Com alguns conceitos determinados, o
segundo capitulo da dissertagdo tem o objetivo de desmistificar o avancgo da ciéncia como algo
neutro e criar uma espécie de linha do tempo da evolucdo das teorias que deram suporte para

teoria microscépica da supercondutividade.

Publicada em 1957 a teoria da supercondutividade foi reconhecida imediatamente como
uma obra prima. A teoria BCS conseguia explicar propriedades observadas em supercondu-
tores que s6 tinham modelos fenomenoldgicos, rendendo o prémio Nobel a seus criadores em
1972, sendo considerada como um dos maiores triunfos teéricos do século XX. Com isso, sera
destinado um capitulo para o entendimento da mesma, articulando novos métodos que faci-
litam encontrar novos estados das propriedades eletronicas nos dando um ferramental mais

completo para desenvolver o problema proposto.

Com as bases paradigmdticas bem estabelecidas, estudaremos o caso onde existam duas
bandas de conducdo supercondutora, digamos uma banda de condugdo a e uma b, e as rela-
coes de hibridizacdes das mesmas. Teremos duas possibilidade de hibridizagdo, a simétrica e
a antisimétrica que dependem do acoplamento em fun¢do do momento de onda(V' (k)). Mos-
traremos que a interacao intra-banda entre os elétrons da banda a com a banda b produzird um

Gap induzido de onda p inter-banda.
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2 Supercondutividade

O primeiro avango para a possibilidade da descoberta do estado supercondutor se deu pelos
trabalhos de Michael Faraday (1791-1867) e, curiosamente, ndo pelas suas contribui¢des em
eletromagnetismo, 6tica ou eletroquimica; e sim por ser o primeiro Fisico a liquefazer o cloro
gasoso encontrando uma temperatura de ebulicio de —34°C, temperatura capaz de resfriar
algumas amostras abaixo da temperatura ambiente. Apesar de que em 1787 o Fisico Martinus
van Marum, dos Paises Baixos, ter liquefeito amonia, Faraday conseguiu chegar a um método

de liquefacio permanente a pressdo ambiente [2].

Em 1873 o fisico-quimico Johannes D. van der Waals (1837-1923) contribuiu para a lei
geral dos gases com a inclusdo do termo de forca intermolecular oferecendo uma explicacao
significativa para o processo de transicao de fase. Com essa contribui¢io, depreende-se que um
gds se liquefaria inevitavelmente diante das forcas intermoleculares ao atingir a temperatura
de transicdo. Em 1881, Heike Kamerlingh Onnes aluno de grandes nomes como Robert Busen
(1811-1899) e Gustav Kirchhoff (1824-1887) comecou a montar seu famoso Laboratério in-
titulado Door meten tot weten (cuja traducdo livre é "Através da medi¢do ao conhecimento")
e teve a oportunidade de conhecer o quimico van der Waals ja no fim de seu doutoramento,
e como experimentalista interessou-se por essa teoria, atribuiu-se, entdo, o desafio de avaliar
o comportamento desses gases a temperaturas baixissimas, com medi¢des de maior precisao

possivel.

Ja em 1890 com dois métodos de resfriamento avancados, o método de despressurizagao,
e o aperfeicoamento do método de liquefacdo em cascata, (que envolve o resfriamento de
gases com temperatura de ebuli¢cdo mais altas para ajudar no processo de resfriamento geral da
experiéncia, passando por 'n’ processos para se chegar no resultado final), Onnes chegaria ao
hélio liquido, mas antes de conseguir liquefazer o Hélio, Onnes liquefaz em 1906 hidrogénio,
alcangando quantidades elevadissimas de hidrogénio liquido. Em 10 de julho de 1908, o gis de
hélio comecou a fluir pelo mecanismo de resfriamento e sua temperatura caiu gradativamente
até parar em aproximadamente 4, 2/. Na mesma hora Onnes suspeitou que essa temperatura
poderia representar a fase de transi¢do, mas ndo se conseguia observar o liquido até que Onnes
ajustou as luzes de forma a observar a interface entre gas e liquido[2]. Nesse momento Onnes

escreveu:

"Foi uma visdo maravilhosa quando o liquido, que parecia quase irreal, foi
visto pela primeira vez. Sua presenga ndo pdde ser confirmada até que jd tivesse

enchido o recipiente. Sua superticie estava bem apoiada contra o recipiente como

10
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a ponta de uma faca"[5].

A resposta de Onnes a ciéncia, dada apds quase cem anos do inicio dos estudos sobre a

liquefacdo dos gases, pode ser observada em:

"O problema de Faraday sobre se todos os gases podem ser liquefeitos agora
foi resolvido passo a passo no sentido das palavras de van der Waals "a matéria

sempre mostrard atracao"."[5].

Onnes manteve-se com o monopdlio da producdo de hélio liquido no inicio do século XX,
possuindo o unico laboratério com capacidade de produgdo de litros de hélio. Com esse feito,
era necessdrio a resolucio de novos problemas. Em 1827 o fisico alemdo Georg Simon Ohm
(1789-1854) publicou seu estudo sobre as propriedades elétricas da matéria. Ele percebeu
que se fosse aplicada uma diferenca de potencial em uma amostra condutora a temperatura
constante, havia um crescimento linear da intensidade de corrente elétrica (V al), e esse fator
de proporcionalidade era uma caracteristica de resisténcia do material a passagem de carga
elétrica por unidade de tempo, formulando a Lei de Ohm para resisténcia elétrica (V' = RI). A
relacdo com a temperatura foi descoberta alguns anos depois por James Prescott Joule (1818-
1889) com seus estudos sobre perda de energia em forma de calor na condugdo de corrente
elétrica [3, 4]. A essa altura ja havia experimentos que demonstravam uma relacdo entre
temperatura e resisténcia, o que nio se tinha consenso era o que aconteceria nas imediac¢des

de zero Kelvin.

Na primeira década do século XX tinham-se tr€s principais teorias para o comportamento
da resisténcia elétrica. Lord Kelvin acreditava que ao se chegar a temperaturas muito baixas
os elétrons iriam "congelar'e aumentar rapidamente a resisténcia. James Dewar (1842-1923)
que ja havia liquefeito hidrogénio no século XIX, acreditava que a resisténcia cairia a zero ine-
xoravelmente. Augustus Matthiessen (1831-1870) acreditava que a resisténcia chegaria ao um
limite e se manteria constante, respondendo a alguns resultados experimentais, 0os quais mos-
travam que ao se abaixar a temperatura de bons condutores, a resisténcia se tornaria constante,

como demonstrado em amostras de ouro ao limite de um Kelvin.

11
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Resistance

Matthiessen

Temperature

Figura 1: As trés principais teorias do comportamento da resisténcia elétrica em func¢do da temperatura

(2]

Os instintos de Onnes estavam reclinados a teoria de Lord Kelvin. A fim de limitar as
impurezas do material, evitando assim o espalhamento do elétron em dopagens desconhecidas
para uma rede bem definida, Onnes decidiu iniciar seus experimentos com amostras de mercu-
rio. Em 1911 ele observou que ao hélio atingir temperaturas em torno de 4.2/ o medidor de
resisténcia dava um salto para zero. A principio pensou-se que era um erro de medida, mas ao
se elevar a temperatura o medidor voltava a marcar a resisténcia em seu devido salto. Tinha-se

entdo descoberto a supercondutividade [6].

R(©)
0.14
0.12 oo

0.1 ‘
0.08
0.06 ;
0.04

0.02 \ :’

o}

Figura 2: Resisténcia em func¢@o da temperatura para o mercurio puro [6]

Dando continuidade a seus experimentos, Onnes fez experimentos com mercurio dopado
e observou que a temperatura de transi¢ao ndo se alterava, o que mostrava entdo que a su-
percondutividade era intrinseca ao mercurio. Um ano depois foi descoberta a supercondutivi-

dade no estanho e no chumbo com temperatura de transi¢ao de 3, 7K e 6/, respectivamente,

12
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mostrando que a supercondutividade ndo era apenas uma propriedade do mercurio e sim da
matéria. Pela liquefagdo do hélio, o que permitiu a descoberta da supercondutividade, Onnes
ganhou o prémio Nobel de 1913 "fechando"um ciclo de questionamentos sobre duas grande
teorias fisicas e abrindo um ciclo infinito de novas possibilidades. Em sua premiacdo Onnes

pontua:

Quao feliz eu estava de poder mostrar hélio condensado ao meu distinto amigo
Van der Waals, cuja teoria me guiou até o fim do meu trabalho sobre a liquefagao

dos gases."[5].

Ja nos anos de 1930 varios laboratorios tinham acesso as técnicas experimentais para se
alcancar os efeitos da supercondutividade e, por isso, o nimero de elementos supercondutores
comegou a crescer. Nao s6 o nimero de elementos, mas também caracteristicas fundamentais
desse novo estado. Observou-se que ao se aplicar certo valor de campo magnético externo,
ou se a corrente que passasse pelo supercondutor atingisse um certo valor critico, o material
voltaria ao seu estado normal, fato demostrado em 1916 por Francis Silsbee. Ainda na década
de vinte foram descobertas algumas ligas metalicas com a propriedade de supercondutividade,
e o peculiar era que nenhum dos elementos individuais precisavam ser supercondutores. Além
disso, apresentavam temperatura critica e campo magnético externo mais elevados para a mu-
danca de transi¢do, o que era muito interessante, ji que pequenos campos magnéticos eram

capazes de destruir a supercondutividade [2].

Em 1933, Walther Meissner (1882-1974) e Robert Ochsenfeld (1901-1993) publicaram
seus estudos sobre os efeitos de um campo magnético externo aplicado a uma amostra super-
condutora perto de sua temperatura critica. A experi€ncia mostrou-lhes que em vez de o campo
magnético externo, constante, passar pela amostra como se passasse pelo vacuo, ele parecia
ser expelido, e diferentemente de um condutor perfeito a amostra supercondutora repelia o
campo constante criando uma supercorrente. A conclusio publicada pelos dois foi que ao se
resfriar a amostra até sua temperatura critica gera-se um campo magnético contrario dentro da

amostra gerado por uma corrente superficial como mostrado na figura abaixo [10].

13
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H H
Bl Cooling
T>T, T<T,
NORMAL SUPERCONDUCTING

Figura 3: Efeito Meissener em um supercondutor[9]

Tendo um campo magnético igual a zero, pode-se usar em materiais magnetizados a lei de

Ampere, que relaciona o campo magnético externo e a magnetizacdo do material
B = po(Hezr + M) (1)

para o estado supercondutor (B = (), o campo magnético induzido € igual ao campo mag-
nético externo com sentido oposto (M = —H,,;). Esse resultado nos mostra que um super-
condutor supera as expectativas de ser um condutor perfeito e passa a ser reconhecido como
um diamagneto. O mais impressionante dessa observacao é quando se trata da suscetibilidade
magnética (X = %) , que € a capacidade de um material se magnetizar. Encontram-se na li-
teratura materiais diamagnéticos com suscetibilidade que variam de —10~? como € o caso do
hidrogénio até —10~* para o bismuto [11]. J4 no caso de materiais supercondutores, tem-se
X = —1 que nos confirma a propriedade de um diamagneto perfeito responsavel pela levitacao

magnética.

Ao olhar a Figura 3, observa-se que a diferenca entre o estado normal e o estado super-
condutor é dada por dois parametros independentes: temperatura (7') e campo magnético (H).
Um intensivo e outro extensivo. Sendo assim, o que define se a amostra se encontra no estado
normal ou no estado supercondutor sdo os parametros da energia livre de Helmholtz de um
estado termodindmico. Ao contrdrio do que se pensava, a supercondutividade ndo € caracteri-
zada por um estado de resisténcia nula, e sim por um estado termodindmico de temperatura e

de campo magnético.

Em 1934 Cornelis Jacobus Gorter (1907-1980) e Handrik Brugt Gerhard Casimir (1909-
2000) publicaram seu estudo sobre o tratamento fenomenoldgico com base nas leis da ter-
modinamica para o efeito Meissner [12]. Trata-se de um campo magnético aplicado em um

supercondutor metalico, que carrega a simetria de nao distorcdo do campo magnético externo.

14



2 SUPERCONDUTIVIDADE

Dessa forma tem-se a densidade de energia para os parametros de temperatura e campo mag-
nético, dadas pela primeira lei da termodinamica
1
d€é =7Tds+ —H - -dB (2)
A
Determinadas as energias livres de Helmholtz e Gibbs para os parametros independentes,
tem-se que o campo magnético critico ¢ dependente da temperatura, e fator determinante para

a perda da supercondutividade, como mostrado na figura abaixo.

NoRMAL

Meissner phase

SUPERCONDUCTING

Figura 4: Fase de Meissner para um supercondutor[9]

Outro fato importante, € que a energia no estado normal € maior que no estado supercon-

dutor, por uma diferenca de
 polt?
 8m

dessa forma, ao se passar de fase a energia ¢ minimizada. A Figura 4 também mostra que o de-

Fn(T) = F(T) ; 3)

caimento do campo critico em relacio a temperatura pode ser aproximado por um decaimento

parabdlico na forma

H.(T) = H.(0) (1 — %)2 4)

A década de vinte trouxe indmeras revolucdes nos paradigmas da fisica, com isso, algumas
melhorias em teorias que tinham seu fundamento cldssico foram aperfeicoadas. Paul Drude
(1863-1906) foi responsavel por fazer um melhoramento classico da Lei de Ohm integrando
seus fundamentos a teoria magnética de Maxwell. Seu modelo era pensado para um gis de
elétrons que se moviam em direcdo ao maior potencial e se chocavam com os fons da rede.
Com isso, a integracdo da mecanica quantica a essa teoria viria por meio dos estudos de Ar-
nold Johannes Wilhelm Sommerfeld (1868-1951), que usou os resultados de Enrico Fermi e

Paul Dirac para descrever a propriedade estatistica dos elétrons, aplicando-a nos estudos de

15



2 SUPERCONDUTIVIDADE

Drude. Esse resultado explicava bem os condutores, mas ndo se aplicava aos supercondutores.
Como ponto de partida, lancamos mao da teoria cladssica, segunda lei de Newton, atrelando-a
aos resultados dos estudos acima para que se possa compreender o fenomeno da supercondu-
tividade.

d
¢E —7(v) =m— (V) )

Tem-se, entdo, a forga elétrica menos a forca de resisténcia (y[kg/s], v|m/s]) igual a sua

massa vezes a aceleracdo. Assumiremos um estado estaciondrio (% (v) = O). O tempo médio

de um portador de cargas como 7 = m/~y[s] precisa ser definido, e a mobilidade elétrica, que é
a capacidade de particulas carregadas se movimentarem através de um potencial definido por
(n = vq/|E
transform¢des na equacdo (5) tem-se que

), que nos dd unidade de carga tempo por massa([C'.s/kg]). Substituindo essas

_9E _
v =~

Pode-se introduzir a densidade de corrente (j = nqv), na qual n € a densidade de portadores

LE (6)

de carga por unidade de volume, e derivar a densidade de corrente com relacao ao tempo temos
d, ng

" m
Até o momento, o maior fundamento da supercondutividade era dado pelo efeito Meissner.

(7)

O préximo salto se deu em 1935 por dois irmdos alemaes Fritz London (1900-1954) e Heinz
London (1907-1970) [13]. No inicio da década de trinta, o fascismo na Alemanha tomou
forma, a perseguicdo aos judeus se intensificou, obrigando os irmios London a fugirem de
seu pais natal. Como refugiados, os irmdos ingressaram com sua pesquisa na Universidade de
Oxford. Eles sabiam que a lei de Ohm ou o modelo de Drude-Sommerfeld nao respondiam
a supercondutividade, pois existia uma corrente superficial sem a aplicagdo de uma diferenca
de potencial, como previsto no efeito Meissner. Derivaremos, portanto, a quarta equacao de

Maxwell (Lei de Ampere) em unidades Gaussiana em fun¢ao do tempo

OH B 470j

VX —=-—%++— 8
o o ¢t ®)
Substituindo a equacdo (7) em (8) e passando o rotacional nos dois lados tem-se
vx(vx ) (L A g g ©)
ot ) \cot me
A terceira equacdo de Maxwell (lei de inducdo de Faraday) nos diz que V X E = —%%—I;I
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2 SUPERCONDUTIVIDADE

2

e tomando \* = 2
™mq

2
%VX(VXH)—F(%%—F%)H]:O (10)

A equacgdo acima é obtida levando em consideragdo um condutor perfeito (p = 0), para
que ela tenha validade na supercondutividade. A partir do modelo de Meissner percebe-se
que deve-se excluir a dependéncia temporal do campo obtendo o termo entre colchetes nulo.

Assim a segunda equagdo de London se torna

1
Vx(VxH)JrFH:O. (11)

Ao reescrever a equacao acima, substituindo o primeiro termo pela propriedade do rotaci-
onal V X (V x H) = V - (V - H) — V?H, emprega-se a lei de Gauss para 0 magnetismo
(V - H = 0), simplificando a equacdo na forma

VH = - H (12)
22

Suponha-se que hd uma penetracdo do campo magnético na dire¢do x a fim de simplificar
o problema na forma unidimensional para o Laplaciano. Ao usar a condi¢do de contorno
H(0) = h, sendo h = B/ 0 campo aplicado no vécuo, a equagdo acima se torna

a—QH:iH—>H:he_TI (13)
Ox? A2 !

Com essa expressao pode-se observar que assim que 0 campo magnético penetra na amos-
tra supercondutora, ele decai de forma exponencial e o fator A mede o comprimento de pe-
netracdo do campo na amostra supercondutora. O que € chamado de profundidade de pene-
tracdo de London. Esse e outros estudos, que ndo serdo apresentados aqui, foram de suma

importancia para os resultados da teoria microscopica da supercondutividade.
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3 TEORIA MICROSCOPICA

3 Teoria Microscopica da Supercondutividade

No inicio da segunda métade do século XX, algumas respostas sobre a supercondutividade
ainda deveriam ser respondidas. A dltima peca do quebra cabeca tinha sido a teoria dos irmaos
London, e até 0 momento a supercondutividade estava focada no comportamento dos elétrons,
da corrente e do campo magnético. Os avangos da mecanica quantica e da teoria quanticas de
campos ja davam suportes maiores aos pesquisadores que conseguiam descrever o comporta-
mento microscopico da matéria de forma a obter teorias mais elegantes dada as observacdes
experimentais. O fisico Hebert Frohlich (1905-1991) queria entender o fenomeno das vibra-
coes da rede cristalina, e até o momento sabia-se, por exemplo, que para um sistema que se
comporta como um oscilador harmonico ligando massas com efeitos de primeiro vizinhos,
a frequéncia de vibracdo de uma rede é proporcional ao inverso da raiz quadrada da massa

(f o< 1/M*/?), e essa frequéncia de vibragio controla o quanta de energia do sistema.

Ao realizar experimentos com isotopos supercondutores [15], que ndo perdem sua ca-
racteristica eletrOnica e cristalina, descobriu-se em 1950, que a temperatura de transi¢io era
inversamente proporcional a raiz quadrada da massa. Ou seja, is6topos de maior massa tinham
temperaturas de transicdo menores [7, 16]. J4 em 1951, no mesmo laboratério em que Ema-
nuel Maxwell descobriu o efeito isotopo, conseguiu-se determinar as temperaturas de transi¢ao
para amostras de merctrio como mostrado na tabela 1, sendo a massa mais estavel do mércurio

igual a amostra de nimero 3.

Tabela 1: Temperatura critica em fun¢ao da média da massa[19]

Amostra M T. K
1 199,5 4,185

2 199,7 4,184
3 200,7 4,173
4 202,0 4,159
5 202,2 4,160
6 2032 4,146
7 2034 4,146

John Bardeen (1908-1991), que ja havia ganho um premio nobel em 1956 por pesquisas de
semicondutores e a descoberta do transistor, e Frohlich, debrucaram-se nesse comportamento

do efeito isétopo, porém, o fizeram para particulas ndo interagentes, sem repulsao Coulombi-
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3.1 O Par de Cooper 3 TEORIA MICROSCOPICA

ana. Ao se propor um modelo com tal interacao, ndo se verificava correspondéncia aos resulta-
dos experimentais. Frohlich e Bardeen [17, 18] atacaram o problema abordando uma interacao
elétron-fonon de forma a anular a forca columbiana entre os elétrons que estavam acima do
mar de Fermi. Ao passar pela rede cristalina, o primeiro elétron polariza o meio, atraindo os
ions positivos. Por sua vez, os ions positivos atraem um segundo elétron, proporcionando uma
interacdo atrativa eficaz entre os dois elétrons. Se essa interacdo for forte o suficiente para
blindar a repulsdo da for¢a de Coulomb, ela dard origem a uma interacdo atrativa liquida e
resultard na supercondutividade. Com isso, ao pegar um is6topo de maior massa média, a rede
cristalina terd mais dificuldades de se moldar a passagem do elétron (efeito elétron-fénon),
fazendo com que seja necessdrio uma energia térmica menor para transi¢do de fase do sistema,

como pode-se observar na tabela 1 [19].

3.1 O Par de Cooper

O inicio da década de cinquenta trouxe elementos significativos para o desenvolvimento de
uma teoria microscopica da supercondutividade. Frohlich com suas andlises do efeito is6topo
tentou descrever o comportamento dos elétrons como um sistema degenerado de gds de fermi
com interagaes atrativas, aplicando o método pertubativo. Porém, ndo alcancou €xito com esse
modelo. Bardeen estava ciente de que deveria descrever um modelo com base na teoria de
campos e foi aconselhado a convidar o jovem pesquisador Leon Neil Cooper, que estava ter-
minando seu pds-doutorado em Princeton, para desenvolver um trabalho em conjunto. Cooper
foi capaz de mostrar que independentemente de quao fraca é uma ligacdo entre dois elétrons,
o mar de Fermi se torna instavel para a formagdo de pelo menos um par de elétrons ligados, o

que pode ser explicado pela estatistica de Fermi [24].

Para entender como essa ligacdo se da, foi proposto um modelo simples que representa a
movimentacao de dois elétrons nao interagentes com o mar de Fermi a temperatura de zero
Kelvin. Necessita-se achar uma func¢do de onda que represente a movimentacao desses dois
elétrons, tendo em vista pelos argumentos de Bloch que a menor energia € quando tem-se o
momento total igual a zero, de forma que eles tenham momentos de mddulo e direcdo iguais
e sentidos opostos. Outro argumento importante para a soma dos momentos ser igual a zero
€ que, caso o contrdrio, teria-se um momento nao nulo gerando uma corrente elétrica sem a

presenca de um campo elétrico. Construiu-se, entdo, uma funcio de onda orbital do tipo

olrr ry) = Y g’ Me T =) geen) (14)
k k
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Ao usar a férmula de Euler (" = cos (z) + i sin (z)) podemos reescrever a equagdo na forma
Po(ry,re) = Z gk [cosk(ry —ry) +isink(r; —ry)] (15)
k

Onde gi € a amplitude de probabilidade de se encontrar um par de elétrons com momento
ik e outro —hk e gx = 0 para |k| < ky = \/m Precisa-se incluir nessa equagdo de onda
a relacdo de spin para cada elétron, levando em conta a antissimetria total da funcdo de onda
(o(r1,r9) = —1g(ra,r1)), ndo podendo perder essa caracteristica. Podemos entdo ter duas
equacgdes distintas, a primeira para a funcao antisimétrica do spin singleto e outra contendo a

func¢ao do spin tripleto

wo(rl, rs) [Z gk COS k(rl - 1‘2)] (04152 — fiag) (16)
k>kys
Yo(r1,12) [Z gisink(r; — 1‘2)] (12, 0105 + Brova, 152) (17)
k>ke

A antissimetria deve ser conservada para a funcdo de onda total. Com «; igual a spin
"up"e (3, spin "down"da particula um e a» igual a spin "up"e 35 spin "down"da particula dois.
A fungdo singleto manterd a antissimetria cosenoidal e terd uma amplitude de probabilidade
maior de manter os elétrons perto. Entdo consideraremos apenas a func¢do singleto para dois
elétrons. Outro fator importante € que a funcdo Singleto responde a um spin total igual a zero
(S = 0) e a Tripleto a um spin total igual a um (S = 1). Ao se inserir a equacido de onda na
solu¢do de Schrodinger (H vy = E1)y) ndo pertubada tem-se

2 21,2
LTI

2m 2m + V(ry,12) | Yo(r1,12) = Etho(ry,12) (18)

Faremos a substitui¢do da fun¢do de onda no formato exponéncial, mantendo a simetria

exigidacomr =r; —ry

Z [E — 26] gre’™ Z V(r)gie™ (19)

k>k¢ k>ke
No qual €, € a energia cinética (energia de dispersao) do elétron com momento k. Podemos

integrar os dois lados pela integral | dre~¥r (transformada de Fourier)

> B - 2ad g / dre™ ) = 3" g, / drV (r)e™) (20)

k>ke k>ke
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A interacdo entre os dois elétrons € dada na superficie de Fermi, logo, o espalhamento
sofrido pelo elétron de momento k para k’ é basicamente eldstico, assim podemos ver que o
lado esquerdo da equacdo (20) € a representacdo do delta de Dirac na forma exponéncial e o

lado direito da equagdo € uma transformada de Fourrier da forma

Vi = Q1 / V()6 —H0r gy 1)

Podemos reescrever a equagao (20) na forma

[E—260] g = Y oViaw (22)

k>kys

Cooper percebeu que seria muito dificil analisar todas as possibilidades de Vjs entdo ele

apresentou uma aproximag¢ao muito util onde Vi = =V
[E—26a0]gw =~V > o (23)
k>ky¢
Somaremos ambos os lados por Zk,>kf
o= g =
25}(’ - F
k’>kg k’'>ke k>kg

Pelas condi¢des de espalhamento do sistema g,r = gy, logo o potencial de interacao do

sistema é dado por

1 1

— = S 25

Vv Z 261(’ —F ( )
k/>kyg

A substitui¢do do somatdrio por uma integral pode ser realizada da seguinte forma

Vol
> = G / dk (26)

k' >k¢
1 Vol 1

— = Arkldk—— 27
% (27?)3/ e — E 7)

. . ~ A P 2 . ~ 4t
A energia de dispersdo é da forma parabolica(ex, = ;—m), ou seja, uma funcio quadratica
par. Podemos fazer uma rotacao no eixo ao substituir a integragdo de momento pela energia

de dispersao
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1 Voly2 Bythop 1
= % deg——— (28)
s B 2¢y — E
chamaremos v(;zg ™ de densidade de estado no nivel de Fermi (N (0))
1 Eythop 1 1. (2E;+2hwp—E
_:/ de———— — =y (2 D (29)
VN(O) Ejf 26k—E 2 QEf—E

Ao aplicar a exponencial em ambos os lados e simplificar e equacio chegaremos a expres-

Sao

2hwp

()

Segundo a bibliografia, a maioria dos supercondutores cldssicos possuem V N (0) < 0,3,

E =2E; — (30)

0 que nos permite usar a aproximag¢do de acoplamento fraco e reescrever a equagdo como

E —2B; = —2hwpe 7RO 31)

Para um conjunto de gy que satisfagca 2Fy > FE teremos um estado ligado composto por
elétrons com momento k > k; acima da energia de Fermi, independente de quido pequeno
pode ser o acoplamento. Outra caracteristica importante desse resultado € que essa diferenca
de energia sugere um Gap de energia na supercondutividade, o que foi encontrado experimen-
talmente por Rolfe Glover e Michael Tinkham, em 1956, ao exporem uma amostra supercon-
dutora a radiacao infravermelho, observaram que a energia era absorvida pela amostra a partir
de um certo valor quantizado (quebra de um par de Cooper), entretanto, para valores inferiores

nada acontecia.

3.2 A Teoria BCS

Cooper deu um grande avango para teoria microscOpica da supercondutividade, mas ainda
havia alguns caminhos a percorrerem. Como tinha-se um modelo para dois elétrons livres, o

primeiro passo seria generalizar uma fun¢do de onda (¥ ) para "N "elétrons

Uy = (1, 2)0(3,4)1(5,6)..00(N — 1, N). (32)

A fung¢@o de onda para o par de Cooper é definida como ¢ (n—1,n) = ¢(r,—1—rn)X(On_1, 0n),

no qual ¢ € a fun¢do de onda independente do tempo e x € a fungao antisimétrica dos Spins, e
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para garantir o principio de exclusdo de Pauli e a antissimetria da fun¢do, ela deve ser multi-
plicada por um operador A. Esse operador aumenta rapidamente conforme o nimero de pares
aumenta como determina o manuseio de tal propriedade fermionica, dada pelo determinante
de slater, que € a especificacdo da antissimetria da funcdo de onda expressa por uma matriz

N x N. A funcio de onda proposta por Cooper (14) aplicada em (32) se torna

Uy = Z Z gkm...gkN/QA (eik(rl_m)...eik(erl_rN)) X |:X(0'1, 02)..x(on-1,0n)| (33)
ki2  knyo

E impossivel tirar informagdes coerentes dessa generalizagio da fungdo de onda de Cooper.
Bardeen, Cooper e Schrieffer tentaram esse modelo para um ndmero limitado de elétrons,
porém ao fixarem o nimero de elétrons ndo obtiveram o sucesso esperado. Outro problema
era que um estado ligado sofria interferéncia de outros elétrons. Poderia existir uma infinidade
de elétrons entre esse par, que estd a uma distancia equivalente ao comprimento de coeréncia
de Pippard. Sabe-se que manusear uma algebra para uma funcao antisimétrica € mais palpavel
usando as técnicas de segunda quantizacdo, e foi assim que Schrieffer estava propondo sua
fungdo de onda para a supercondutividade. Em vez de se ter vérios pares de Cooper, Schrieffer
pensou em uma fungdo de onda onde todos os elétrons estivessem juntos como se cada elétron
se comportasse como parte de um todo maior insepardvel. Assim, a fun¢do de onda era da

forma

o) = > gl i, [F) (34)

k>kf

na qual ¢y, € o operador criagdo responsdvel pela criagdo de um elétron de momento k e
spin up (1) e ¢*y| pela criagdo de um elétron de momento —k spin down(]). O autoestado
|F') representa a superficie de Fermi preenchida até k. De acordo com emparelhamento de
Cooper para seus momentos de Spin em fungéo do estado de vécuo (|¢o)), a generalizagdo da

funcgao para "N "elétrons se da por

[Yn) = Z Z g(Ki, o, K1)y € g+ Gt iy [@0) (35)

ki>kp  k>ky

O manuseio dessa expressdo ainda era invidvel, com uma possibilidade para uma aproxi-
macao pelo método Hartree auto-consistente. Porém, essa fun¢do deveria ser capaz de explicar
todas as observacdes fenomenoldgicas da supercondutividade, de quase cinquenta anos. Schri-

effer ja sabia como ele queria essa fun¢do de onda e alguns truques eram muito conhecido nos
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problemas de mecénica quantica. A primeira afirmacio era que o numero total de particulas
ndo era fixo. Para explicar tal comportamento, ja que para um metal hd um nimero finito de
elétrons, ele supOs que, no estado supercondutor, o metal estaria ligado a um reservatdrio de
elétrons. Outro truque foi incluir uma série de parametros desconhecidos, com um certo grau
de liberdade, para se obter um melhor ajuste conforme a realidade e minimizar a energia com
respeito a esses parametros, ja que a natureza sempre encontra solu¢io para a menor energia
do sistema [25]. Seguindo sua intui¢do, Schrieffer prop6s uma funcio de onda, hoje conhecida

como funcdo de onda do estado fundamental da teoria BCS, como

[Va) = H (ux + Vka(TC*_u) |bo) (36)

k=k;,....knr
Os parametros incluidos implicaram na amplitude de probabilidade de se criar ou ndo um
par de elétrons de momento e spin k 1 e —k |. Ou seja, a probabilidade de criacdo de um par

de elétrons ligados € |vy|? € a probabilidade de ndo criagdo € 1 — |1 |? = ui. Os parAmetros

ux € v, mantiveram a relagao |uk|2 + |1/k|2 = 1 e serdo tomados como reais, respeitando
uma diferenca dada pelo fator de fase €' e ¢, ndo depende do momento k, o que € relevante
para o entendimento do condensado macroscépico da funcdo de onda. A fun¢do no estado

fundamental pode ser reescrita aplicando o operador > |¢n) (Y| =1

We) =Y 1ow) (Wnlva) = > A [vow) (37)

O termo Ay é a amplitude de probabilidade do estado [i)g) colapsar em |¢y), e cada
termo representa a expansao do produtdrio representado na equacdo (36) contendo N /2 pares
ligados. Entretanto, encontrar os valores esperados de | Ay |* € invidvel ao ultilizar esse método.
Calcularemos o valor esperado de pares ligados aplicando operador nimero (ny, ), definido

Como cy, Ck,, €ntre os estados fundamentais para as duas possibilidade de spin

N = (Wl | Y dqaa + e | 1Y) (38)
k

O estado fundamental da teoria BCS prevé a existéncia de elétrons que respeitam os pares
de spin antiparalelos. Num estado supercondutor com N/2 pares existem N/2 elétrons com
spin up e N /2 elétrons com spin down, portanto esses nimeros sao iguais, assim o valor médio

, . : . . : . B
do nimero de particulas com spin para cima e spin para baixo na forma (y¢| cprcir [Va) =

(Y| e cx) [Ya), nos dando
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N =2)" (v cigent [tc) - (39)

k

O resultado a seguir € demostrado no Apéndice A

N=> 2l (40)
k

Ao calcular o valor esperado de <]\7 2> tem-se o desvio padrao do nimero de contribuidores

para os estados ligados de elétrons.
(N=NP) =4 uig 41)
Kk
3.2.1 O Método Variacional

Ao olharmos o estado |¢)y) podemos pensar que, pelo fato de todos os pares serem des-
critos com a mesma energia, poderiamos diminuir a energia do sistema permitindo que mais
pares de Cooper sejam formados. Respeitando a simetria dos momentos e dos spins opostos,
a partir do estado fundamental de Fermi-Dirac, devemos tomar dois elétrons com energia in-
ferior a energia de fermi e ligd-los com energia superior de modo a ganhar energia potencial
atrativa. Se esse processo acontecesse indefinidamente teriamos todos os elétrons do sistema
acima da energia de Fermi ligados, o que ndo € real. Sabemos pela formulacao de Cooper que
para um estado ligado precisamos de um estado |k 1, —k ) desocupado. Conforme os pares
vao se ligando, a probabilidade de um estado estar desocupado diminui a um ponto que deva
se estabilizar a funcdo de onda a uma energia minima. A funcdo de onda [¢)¢) responde a
caracteristicas interessantes como o principio de incerteza da quantidade de particulas em re-
lac@o ao estado macroscopico. Agora, precisa-se determinar os valores de 4 e uy pelo método

variacional. A Hamiltoniana do emparelhamento é dada por

H= Z €kNko T Z Viac ¢y co1ycn (42)

ko Kl

A Hamiltoniana acima possui todos os termos necessdrios para se estudar a supercon-
dutividade, mesmo omitindo termos que sdo importantes para outros estudos, como elétrons
desemparelhados com momento k menor que k, definida como uma fun¢do de onda nula para
condi¢Oes da teoria BCS. Para regular a média do numero de particulas inclui-se o termo de

potencial quimico (x) relacionado ao operador nimero de particula(nk, = CiCit)
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§ (Yol H — pnyo |Ya) =0 (43)

A parte sem interagdo terd uma nova relacao dada por €, — p, na qual o potencial quimico
¢ dado pela energia de Fermi do sistema. Assim, reescreve-se o valor esperado da energia para

o estado fundamental na forma

0 1) (el bt [e) + (el Y Viacg g eoyan [ta) | =0 (44)

k Kl
Sendo & = ex — p a energia relativa de uma tnica particula menos o potencial quimico, e
os valores esperados dos operadores de criacao e destrui¢ao para o termo sem interacdo € com

interacao calculados no apéndice A, o valor esperado da energia torna-se

<9‘C> =2 Z §k|Vk|2 + Z Vklukufzuikyl (45)
k kl

O termo de interacdo mostrado na equagdo acima pode ser entendido como o potencial de
espalhamento do estado (1 1, —1 |) para um novo estado (k 1, —k |). Com isso, precisa-se
ter inicialmente estados ocupados com momento 1 e com estados vazios k. Respeitando as
condicdes propostas para a funcdo de onda no estado fundamental, substitui-se vy € uy por
cos(fy) e sin(fy) respecitivamente, uma vez que essas fungdes respeitam v + ui = 1. No

entanto, ao invés de encontrarmos 14 ou uy, resta agora encontrar Ox.

(Ve H|pe) =2 Z & cos”(Gxc) + Z Via sin(6y) cos(0) sin(6h) cos(6h) (46)
K I

Para facilitar o precesso de minimizacdo da hamiltonina deve-se fazer algumas substitui-

coes trigonométricas obtendo a equacao

(] 3 tbe) = 3 6 [1 4 cos(26)] + 1 3 Viasin(2) sin(26) (7)
k kl

Ao minimizar-se equag¢do acima em relacdo a um determinado 6y e para achar o minimo
tem-se que % () = 0. Note que no termo de acoplamento tem-se um somatério em dois

indices, logo existe dois fatores idénticos para mesma derivada que é

—26esin(20x) + Y Via cos(26y) sin(260;) = 0 (48)
1

Ao se isolar os termos dependentes apenas de "k"de um lado e de "1"do outro na equagdo

acima, tem-se
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251( tan 291( Z Vkl SlIl 291 (49)

Pode-se observar que o somatdrio em "l"na parte direita da equagdo converge a um deter-
minado valor dependente de "k". Esse somdtorio serd chamado de —Ay e serd definido como

parametro de ordem

Z Vk1u1V1 Z Vkl sin 91) COS 91 Z Vkl_ sm(2¢91)

kal C_ UCIT == —{ktan(%k) (50)

Observa-se que o novo pardmetro de ordem tem dimensdo de energia, com isso, defini-
se um novo parametro, dado por Fj que serd a energia de quasi-particula e, como Ay é um
parametro independente do momento 1, tem-se uma minima energia possivel para o estado

supercondutor

By =/AL+ & (S

Ao ajustar-se a equagdo (49) com o devido parametro da equagdo (50) deve-se multiplicar

em cima e embaixo o termo de quasi-particula, obtendo

Ay Ay /Ex
tan(20x) = —— = — (52)
(26) &k &/ Ex
Daqui tira-se as relagdes trigonométricas
in(20,) = 2 =2
R S 3
cos(20k) = — 2 = 1 — g,
Em relacdo a equagdo (49), pode-se reescrevé-la usando a defini¢do da equagdo (50)
1 1 Ay
Ag = —— Viasin(26)) = —— Via—= 54
k QZ a1 8in(26;) ZZ klEl (54)

A solugdo trivial para essa equagdo é dada para Ay = 0, o que ndo nos interessa neste
momento, ja que se procura o mais baixo nivel de energia do parametro de ordem. Dessa
forma, deve-se usar a mesma consideragao feita por Cooper para o potencial de ligacdo de um

par
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=V k| < hwe
=1, (55)

1| > A,

Sendo V' uma constante positiva, a necessidade tedrica sobre Vy; sugere que a energia re-
levante entre |§ — & seja a energia produzida pelo espalhamento. Precisa-se, entdo, ter a
restricdo de que essa diferenca de energia seja menor que Aw,., como demostrado anterior-

mente, para que ndo mude o médulo do momento do par de elétrons.

A < hw,
0 |£k| > h("}c
Consegue-se, assim, cortar os dois A na equagdo (54) obtendo
V Z (A2 + fk 1/2 (57)

Para um volume finito, existe um nimero discreto de modos que satisfacam as condicdes
de contorno impostas. Como este volume se aproxima de tamanho infinito, o somatorio sobre
k serd a aproximacdo de uma integral. Para executar um processo limitante, deve-se usar a

seguintes relacdes.

D / p(k)dk (58)

sendo p(k) (VDZ s a densidade de estados no espago k, e a energia de dispersao com simetria
k:

— p, tem-se k = /2m(& + )

A integral em () é bem conhecida em uma mudanga de varidvel de simetria esférica dada

parabolica dada por & =

por 47. Ao fazer-se uma rotag¢ao no eixo dos momentos, pode-se integrar na variavel de energia
que possui um intervalo de integracdo conhecido, de —hwp até hwp, uma funcdo par, obtém-se

a integral de zero a hwp multiplicando-a por dois, assim

1 en Vo 2m(& + 1
1 / dg, 22 <§k 1) _ (60)
Vo 2 (a2 + )"
Como a formag@o do par ligado se dd na superficie de Fermi, tem-se que /2mex = ky.
Nessas condi¢des, hd uma constante de densidade de estado dada por N (0) = V(’l —L, simplifi-

cando a integral na forma
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= déx—""—77 (61)
VN(0) 0 (A2 + fﬁ)m
A integral acima € resolvida algebricamente no Apéndice B e gera um valor aproximado

para o pardmetro de ordem. Essa aproximagdo é devida ao acoplamento fraco, V N(0) < 0,3
como visto na literatura [7]

1

A X 2hw.e” VNO (62)

Com o parametro de ordem (Gap de energia) definido, pode-se encontrar os parametros
e vk que especificam a funcio de onda da teoria BCS. Ao usar-se o sistema dado pela condicao

inicial dos parametros e pela equagdo (53), chega-se a

24 .2
Vi +up =1

(63)
Rl =
assim,
2 __ 1 S
LA (64)
1

— 1
\ viatT=0

———~— Fermi function at T,

kT,

l | | e ]
~ho. -A 0 A hoe Er=€— 1

Figura 5: Probabilidade de formac@o de um par de elétrons ligado em fung@o de sua energia de quase-

particula

3.2.2 Energia no Estado Fundamental

Com os pardmetros no estado fundamental (|¢))) calculados, tem-se condigdes de voltar a
energia total do sistema (H{) e saber se ela ¢ menor ou maior que a energia no estado normal.
Ao retomar-se a equagdo (45) pode-se substituir o termo cinético pela equagado (64) e o termo

de acoplamento pela equacao (50)
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<}C>:Z(k_§_l;)_%2 (65)

k
Para o estado normal, A = 0, a energia de dispersdo é Fy = ||, e apresenta duas
condigf)es distintas para energia de dispersdo: uma para |k| < ky, dando & < 0, tornando a

—1; e outra para |k| > ky, dando £ > 0, tornando a divisdo & — 1. Pode-se,

divisio &
l&]

Ié | =
entdo, dividir o somatério em duas partes

%>H=Z§k(1—m> Zﬁ(H@):Z?& (66)

|k|<kf |k|>ky k| <k
Ao proceder-se da mesma forma para o estado supercondutor, divide-se o somatério em

duas partes

<W>SIZ<—k—§—‘i)+Z(k—g—i)—§ (67)

[ke| <key k|>ky¢
Ao calcular a diferenca de energia do estado supercondutor em relagdo ao normal, obtem-

S€

30, - (90, = 3 (—sk—g—‘i)+ 3 (sk—g—k)—A -3 o6 (68)

|k|<kj || >k k| <k

A simetria sobre a energia de fermi implicaem <k (&) = Z|k‘>kf (&), assim

(H), — (K _22( 2)—%2. (69)

k|>ky
Ao substituir-se o somatorio, como feito a partir da equacdo (58), e o termo do Gap, como

na expressao (61), chega-se a

hwp hwp 512( hwp A2
S—(J{>n:2N(0)/O Skdfk—2N(0)/0 dfk\/ﬁ—N(O)/o =

(70)
Agora, tem-se trés integrais a serem resolvidas. A primeira € trivial e a segunda pode se

somar, e diminuir A2, abrindo o numerador em duas integrais distintas
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hwp A2 A2
S—(.‘H>n:2N(0)/O d§k<§k—,/§§+A2+m—2\/m> (71)

Pode-se simplificar a equacdo na forma

I
E
Il

hwp AZ
n 2N(O> /0 déx (fk — A/ 51% + A2 + W) (72)

A integral acima pode ser resolvida, gerando

(H), — (3, = N(O)(hwp)? — N(0)(Faop)?y |1 + (MAD) 3)

Ao realizar uma expansdo de Taylor do tipo v/1 + 22 para = tendendo a zero, dado que
hwp >> A, tem-se

(H), — (H), = —%N(O)A2 + é (Q—Z)Q + 0O ((MA—;> (74)

Essa diferenca de energia é conhecida como energia de condensac¢do em tempertaura nula.
Esse resultado é de suma importancia para teoria BCS da supercondutividade, que encontra o
mesmo resultado de energia encontrado no estudo termodindmico do efeito Meissner expresso

na equacao (3) para’l’ = 0.

3.2.3 Transformacao Canénica

A teoria BCS da supercondutividade, ao descrever a equacao para o estado fundamental,
foi capaz de determinar os coeficientes da fun¢do de onda e avaliar a energia de condensac¢ao no
estado fundamental usando o método variacional. Porém, esse método torna-se mais complexo
quando € preciso determinar a energia do sistema com estados excitados. Nikolai Bogoliubov
e J. G. Valatin propuseram, no mesmo ano e de forma independente, um novo método para a
teoria da supercondutividade [26, 27]. Um problema inicial na teoria de muitos corpos com
interagdes € que geralmente € dificil de resolver com precisdo. Na Hamiltoniana da teoria
BCS tem-se a presenga de um termo quartico (¢j+¢”y c-1 i) no termo de interagdo, o que
necessita de uma abordagem aproximativa. O método empregado por Bogoliubov e Valatin foi
o da aproximacdo de campo médio que em linhas gerais consiste na substituicao de um sistema

de ’'n’ corpos por um problema com um corpo com uma boa sele¢cdo de campo externo. Na
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teoria de campos médios, o hamiltoniano pode ser expandido como magnitude das flutuacdes
em torno da média do campo, o que coincide com a ideia de que se estd substituindo todas as

interacdes por um campo médio.

A teoria BCS considera que no estado fundamental tem-se uma superposi¢do de estados
|k 1,k |) ocupados e desocupados, simultaneamente, com uma coeréncia de fase. O método
proposto pelos fisicos soviéticos consiste em fazer uma aproximagdo de campo médio atra-
vés de uma transformagdo candnica. Ao substituir na Hamiltonina (42) o par de Cooper por
C_x Ckt = bk + (c_x cxr — bx), 0 termo dentro do paréntese se torna uma pequena flutuagio
(0by), ou desvio da média, ja que b, = (c_k cky) representa o valor esperado para criagdo ou

aniquilacdo de um par de particula.

H=> G+ Vkl{ b+ (655)] [br — (5by)] } (75)

Como a flutu¢do é muito pequena, despreza-se os termos quadraticos dados por Jb* assim
a Hamiltoniana perderd os termos quarticos ficando apenas com termos quadraticos. Essa
aproximagao faz com que a Hamiltonina perca sua conserva¢do no numero de particulas, mas
ha duas formas de resolver esse impasse: a primeira seria fixando um valor esparado de niimero
de particulas ((N)), ao introduzir o potencial quimico; e a segunda um pouco mais elegante ao

integrar sobre uma fase ( para a fungdo macroscoépica.

H = Z ExNko + Z Vi (CiTCik¢b1 + becy e — bl*(b1> (76)
ko kl

As equacdes do parametro de ordem dadas em (50) mostra-nos como mudar a forma de
reescrever a Hamiltoniana depois da aproximacgdo de campo médio, fazendo com que o para-
metro de ordem apare¢a com a informacao de onde partir. Ao calcular-se os valores esperados

no Apéndice A, tem-se w11 = (c_j c11). Pode-se, entdo, substituir na Hamitoniana o termo

> 1 Viab = —Ay, assim, obtém-se a Hamiltoniana na forma
H = Z éknkg — Z (AkcltTCikJ, + ATC,LLC]T — Akbl*{) (77)
ko k1

Até aqui ndo hd nada de novo, a genealidade da transformac¢do de Bogoliubov-Valatin vem

na transformacdo dos operadores de criagc@o e destrui¢do na forma,

Ckt = U ko + Vi Vil Clp = Uk Vo + Nk

(78)
ey = —UK0 T UKVl C—kl = —VkVio T Uk Tkl

Os coeficientes uy € v respeitam a condi¢do |uy|> + |]? = 1 e pode-se observar que
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0 termo 7i,, tem o papel de contribuir com a cria¢io e destruicdo dos elétrons, respeitando a
relagdo de momento e de spin. Os operadores i € 7, t€ém relagdo com a destrui¢do k 1 e
criacdo de —k |, ou seja, fazem uma transformagdo reduzindo S, por //2. Logo, os operadores
Mo © k1 tem relagdo com a destruicdo —k | e criagdo de k 1, ou seja, faz uma transformagao
aumentando S, por h/2. Agora pode-se fazer uma substitui¢io na Hamiltoniana abrindo o

termo o e substituindo [ por k ja que estamos trabalhando com um espalhamento "eldstico".

H = Z §k<CT<TCkT —+ Cikic—kJ,) - Z (AkC;TCik¢ + Aiic—kickT - Akbik() (79)
k k

Todas as passagens estdo detalhadas no apéndice C, nos dando a Hamiltoniana

H =" le(ui — vi) (o Tk + Y er) + 26 + 2ectincic (Vo + Y Vxo)

(80)
+Ak (1 — up) (Mo Mer + Mako) + 200 (oo + Vi — 1) + Awby]

Para que a transformacado de Bogoliubov-Valatin seja vdlida, ou seja, diagonalize a Ha-
miltoniana, precisa-se de que os termos cruzados (Vy,7;) sejam nulos. Com isso, pode-se

escolher os parametros dados por 14 € uy que facam isso acontecer. Tem-se entdao

2£kuka + Ak(ylz - 'U,12<) =0 (81)
Ao multiplicar-se a equagdo acima por % e somar ambos os lados por &2, obtém-se
k
2 2 2 Vi Vi 2

O lado direito da equagdo é um quadrado perfeito. Isola-se os parametros e usa-se as
relacdes dadas em (53) tem-se
Vx Ek_gk 1+V1%—u12<

= = 83
Uy Ay 2 uy ®9

Pode-se oobservar que o resultado dessa equacdo volta a relagdo v + ui = 1 nos dando
solugdo para v € uy iguais a encontrada no método variacional representada na equacdo (64)

por

|Vk|2 = % (1 - f—k> =1- |uk|2 (84)
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3.2.4 Estados Excitados

O método resolvido por transformagdes candnicas ndo so possibilitou chegar-se a0 mesmo
resultado do estado fundamental feito no artigo original da teoria BCS, método variacional,
como facilitou trabalhar-se os estados excitados. Ao retomar-se a equacgao (80), retirando os

termos que ndo diagonalizam a Hamiltoniana effetiva, tem-se

H= Z [(fk(ui —15) + 2AkaUk) <’Ylt07k0 + ’71t17k1> + 264 — 20k hcuy + Agby | (85)
k

com a escolha de uy e v que diagonaliza a Hamiltoniana, tem-se, pela equagao (53, 64, 84)
que os termos &y (ui — 1) + 2Axvcuy sd0 iguais a Ey e da mesma forma 28,2 — 2A,vcuy
pode ser simplificado por & — Ej. Substituindo bj por —1/Ey define-se um novo operador

nimero da forma ny, = 7,7k, Obtém-se

2

A
H = Z(fk — by — E—k) + Z Ex (ko + Mx1) (86)
K K

Ao olhar-se paras equacgdes (69) ou (72), percebe-se que esse primeiro somatdrio € uma
constante para 7' = 0, exatamente igual a energia de condensagdo do sistema equagdo (74).
Entao, o que significa o outro somatério que aparece com o método de transformacao canonica,
sO serd verdade se ao aplicar-se o estado fundamental da func@o de onda da teoria BCS, ele
represente o estado de vdcuo em relacdo ao operador nimero 7)y,, assim, como quando se

aplica o operador niimero 7y, no vdcuo definido anteriormente como o mar de Fermi (|¢y)).

O segundo termo, entdo, serd responsavel por um incremento de energia no sistema acima
do estado fundamental, o qual descreve excitagdes da quase-particulas dadas por By = (£ + |Ak|2)1/ 2,
Sabe-se que a menor energia possivel no estado supercondutor é dado por Eyx = |A| > 0e o
termo de quase-particula é definido como uma energia de excitagdo elementar. Ao retomar-se
a defini¢do do Gap de energia na equacgdo (50), substitui-se o operador de criagao/aniquilacao

(cko) pelos de excitacdo (7k,) da quase-particula dados em (78).

Ag = — Z Via (coyen) = — Z Vi <—1/1u’{7f0710 — Py + o + UTV171171*1>
1 1

(87)
Necessita-se descartar os termos ndo diagonais dos operadores de excitagdo e usar a pro-
priedade {,71,} = 019,
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Z Via (coypen) Z Viauiv (— oo — mom + 1) (88)

Pode-se ver que ao ndo ter excitacdo da quase-particula no sistema, o parametro de ordem
volta ao seu estado encontrado pelo método variacional, expresso em (50) e calculado em (62)

em funcdo da frequéncia de Debye e do acoplamento.

3.2.5 Temperatura Critica

A responsdvel pela energia de excitacao no estado supercondutor € a energia de quase-
particula F), na qual a mesma deve ser uma quantidade positiva. A probabilidade de existir
uma excitagdo em equilibrio térmico é dado pela distribui¢do de Fermi-Dirac, e como ja visto

Tk, € de fato responsdvel por essa excitagdo, defini-se a fungdo

1
(eﬁEk + 1)

Ao garantir que a energia de quase-particula é sempre positiva, quando a temperatura vai a

f(Ex) = = {(Mep) (89)

zero para todo k, a funcdo também vai a zero, o que satifaz a condicdo inicial. Ao reescrever

a equacao (88) tem-se

— Z Vklufyl(l — 2f(E1)) (90)
1

Ao substituir os operadores u; 14 pela relagio descrita em (53) e pela defini¢do de distribui-

cao de Fermi-Dirac, tem-se

(efPx — 1) 1 Ay BEx
§ = =3 Via 7 tanh (22X 91
kl2Ek eﬁEkH) 2 £ M ( 2 > Ob

As condicdes expressas em (55) para o acoplamento e as condi¢des expressas em (56) para

o parametro de ordem, substituida a expressao § = tem-se

kT’
2 1 i

2% tanh 2
v ;Ek an (%J) ©2)

A equacdo de tangente hiperbdlica € bem definida em seus extremos, convergindo rapida-

mente a um. Conforme a temperatura vai se aproximando de zero, a expressio k ke
infinito e a tangente hiperbdlica a um. Nesse caso volta-se a equacdo (57). Nessa equagao

encontra-se a temperatura critica do sistema em funcao de seu acoplamento. No momento da
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transicdo de fase do sistema normal para o supercondutor, o parametro de ordem (A) é igual a
zero. Tem-se entdo a existéncia de uma depéndencia entre o parametro de ordem e a tempera-
tura do sistema com A(7,) = 0, assim, a energia de quase-particula (F)) se torna-se o médulo

da dispersdo (|x])

2 _ itanh( Sk ) (93)
k

Ao ultilizar-se 0s mesmos passos para substituir o somatdrio sobre 0s momentos para uma
integral na energia de dispersdo feito entre as equagdes (58) a (61), a integral a ser resolvida

se torna-se

I 1 x|
—VN(O) —/0 dﬁmtanh(kaTC) (94)

A integral acima serd resolvida algebricamente no Apéndice D
kT = 1.134hw.c” 7RO (95)
Pode-se comparar essa energia encontrada com Gap de energia no estado fundamental

20 = 1,764 ou 220 =3528 (96)

Este resultado que relaciona a largura do Gap de energia e a energia do sistema com relagdo
a temperatura de transicdo de fase € importante para a validacio da teoria BCS no limite de
acoplamento fraco, pois independente de qualquer parametro da teoria, esse resultado pode ser

facilmente testado experimentalmente.

3.2.6 Gap dependente da Temperatura

Retomada a equacdo (92) com suas devidas modificacdes, tem-se

1 B hwe (612(_'_A2>1/2
VN() ‘/o €@ ayn ta“h( T )

A equagdo (97) deve ser modificada para conseguir obter um resultado ntimérico. Coloca-

O7)

se, para isso, A em evidéncia e realiza-se uma mudanca de varidvel na forma z = %‘, logo,
d¢x = Adz eliminando o parametro de ordem do termo fora da tangente hiperbdlica. Ao fazer

a mudanga de varidvel o intervalo de integracdao também se transforma da forma
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hwe

1 a 1 A(z? + 1)1/2
e - - h({ =~/
N) /0 dz e tan ( T ) (98)

Multiplica-se Ay/A, dentro da tangente hiperbodlica e do intervalo de integracdo, no qual

11,764k, T. A
kT Ao

Chama-se < T =T¢ A_o = J. Outra mudanga significativa € no intervalo de integracdo que fi-
1

4 hwe Ag __ eVNO) ~ o
card expressa como ¢ 3 = 75—, e usa-se a equagao (62) para substituir A, obtendo

Ay = 1,764k, T.é0 parametro de ordem em temperatura nula, obtendo a expressao ;

1 = | 1,764 0
20
- dr—s——— tanh | =——2 (2% + 1)!/?
VN(0) /0 NEESVE an( 7 @+ ) &9

Algumas consideracdes podem ser feitas. Pode-se avaliar o que acontece com essa expres-
T . T ~  A(T
A((O)) 1; e outro para 7= ~ 1. A expressio ﬁ

é uma fungio de -~ 7~ a qual decai monotonicamente de 1 a 0 conforme a temperatura aumenta
c

sdo em dois extremos distintos: um para

de zero até a temperatura critica. Para temperatura perto de zero, a tangente hiperbdlica va-
ria muito pouco. Quando 7' comeca a chegar perto de 7. as quase-particulas comecam a ser
excitadas termicamente e o parametro de ordem cai a zero rapidamente.

Para aproximagdes de campo médios, uma equacado que relaciona o parametro de ordem e

a raiz da diferenca de temperatura 7' — T, =~ 0 pode ser escrita na forma [7]
( ) T 1/2
1,76 (1 — — 100

Tem-se, entdo, o comportanto do parametro de ordem em func¢do da temperatura dado no

grafico abaixo

1
AT)|
AQO) [ A(0) = 1.76kT,
] | ] | T
0 0.2 0.4 0.6 08 L0 =

Figura 6: Gap de energia dependente da temperatura
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4 Supercondutividade em duas Bandas

Depois de quarenta e seis anos, Bardeen, Cooper e Schrieffer foram capazes de respon-
der muitas perguntas que intrigavam a comunidade cientifica sobre a supercondutividade, lhes
rendendo o Prémio Nobel em 1972. Com o paradigma da teoria da supercondutividade em
baixas temperaturas definido, o aprofundamento do estudo se fazia necessario para o avango
da ciéncia normal. Em seu principio a supercondutividade era entendida apenas como um con-
dutor perfeito, com isso algumas descobertas nesse processo foram de suma importancia para
a constru¢do da teoria e outras nem tanto. Nesse mesmo interim foram descobertas ligas me-
talicas com propriedades supercondutoras que apresentavam temperatura critica mais elevada
que metais puros e suportavam um campo magnético externo mais elevado. Com a teoria BCS
em maos, o primeiro estudo que atacava esses elementos foi proposto pelos fisicos H. Suhl, B.
T. Matthias e L. R. Walker em 1959. Eles propuseram um modelo onde duas bandas distintas

se sobrepunham.

A teoria BCS € capaz de descrever um modelo de uma banda, considerando apenas um tipo
de quase-particula. A fun¢do de onda € descrita para que elétrons no nivel de Fermi contribuam
igualmente para a condensacdo e formacdo do Gap de energia. Se uma dada amostra tiver
elétrons de conducdo no nivel d ligados a banda de conducio com nivel s, fica dificil de afirmar
que apenas uma fun¢do de onda contribua para o sistema da mesma forma. Analogamente a
teoria BCS, Suhl, Matthias e Walker propuseram uma Hamiltoniana que levava em conta o
efeito eletron-fénon inter-banda e intra-banda, mesmo nio se tendo reférencia sobre o efeito
eletron-fénon na Hamiltoniana BCS ela € implicita ao estado ligado entre os pares de Cooper,

formando uma hamiltoniana com interacao ss, dd e sd [28].

H =3 1 ksCloCko T Dty kdlie ko — D10 VissCipClig €1 it

ko T M (101)
=D Vdddmd—kﬂfk’idk’? — D Vsd<ckrc—k¢d*k’¢dk/T + dde—kic*k’ick’T)

Na qual €y, € €, 530 as relacdes de dispersao dos elétrons nas bandas s e d respectivamente,
e Vs, Vaa € V4 s@o as médias das energias de interac@o resultante da emissdo e absor¢do da
emissao de um fénon nos processos s — s, d — d e s — d respectivamente, também chamados
de interacdes atrativas na visualizagao facilitada do modelo. Assim como a teoria BCS, Suhl e
seus colaboradores assumiram a soma para todo vetor de onda possivel (k) com uma pequena

diferenca entre bandas ja que a superficie de Fermi de cada orbital € diferente.

Usando o método de Bogoliubov, para pardmetros diferentes vy = cos(fx) € Vg =
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cos(ipx) ele tirou trés importantes conclusdes. A primeira para o caso inter-banda V,, =
Va4 = 0, ou seja, para o caso da supercondutividade existir apenas com a intera¢do entre
a banda de conducdo s e d a temperatura critica € a mesma encontrada seguindo a hamilto-
nina BCS, mas com densidade de estado v/N,N,;. A segunda conclusio se dd para o caso
intra banda V,; = 0, onde a supercondutividade é alcancada apenas pelas interagcdes entre os
elétrons de conducio da mesma banda, e foram encontradas duas temperaturas criticas de tran-
sicdo, uma referente a cada banda de conducao. E por dltimo, o caso onde Vzd << VyiVggo
sistema apresentou uma unica temperatura critica, que esta entre 7, e 7., exceto na transi¢ao
de fase onde T, = T)».

r———Ysa & VVssVad

NORMALIZED
GAP

Figura 7: Comportamento do Pardmetro de ordem(Gap) normalizado com relag¢do a temperatura [28]

Como as conclusdes Suhl e seus colaboradores afirmaram que seus resultados obviamente
podem ser generalizados para estruturas de multi-bandas, o modelo também foi capaz de ex-
plicar as regras segundo as quais as temperaturas de transicdo méximas para superconductores
s —d sdo observadas em concentracdes de elétrons de condugao correspondentes a pelo menos
alguns dos maximos na curva N,;. Mesmo que os elétrons d nao possam participar diretamente
no fendmeno da supercondutividade (V'd = 0), os elétrons s podem se beneficiar da maior

densidade de estados na banda d.

4.1 Supercondutores de Altas Temperaturas

Em 1986 Johannes Georg Bednorz e Karl Alexander Miiller conseguiram obter supercon-
dutividade em um composto de 6xido de bario, lantanio e cobre a uma temperatura de 35K,
0 que se pensava que sO era possivel atingir a supercondutividade a 20K como encontrado
em ligas a base de niobio. Com isso abriu-se uma corrida para descoberta de novos materiais

cerdmicos supercondutores como mostrado na figura abaixo.
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Figura 8: Relagdo de temperatura de transi¢do e ano de descoberta[29]

A liga metdlica Diboreto de magnésio MgB, é conhecida desde a década de cinquenta,
mas apenas em 2001 ele foi especificado como uma liga supercondutora com temperatura de
transi¢do de 39K [29, 30]. O que torna a descoberta do MgB, tdo importante, ja que se tinha
materias supercondutores com 7. mais elevados, € a sua correspondéncia com a teoria BCS.
Com uma estrutura hexagonal, apresenta calor especifico andmalo e alta temperatura de tran-
sicdo. Considerado o mais alto valor possivel de temperatura de transicdo de materiais que se
tornam supercondutores por emparelhamento causado pela interacdo elétron-féonon (que expli-
cava supercondutores de baixa temperatura e ndo se aplica a materiais com alto valor de T¢), e
ao mesmo tempo a falha da teoria ao prever um limite superior para a 7. de fase supercondutora

e ao descartar a possibilidade de coexisténcia entre supercondutividade e ferromagnetismo.

Figura 9: Estrutura Hexagonal da loga M g B3 [29]

Com uma descoberta tdo inusitada uma melhora na producao da liga deve ser realizada.
Os dois elementos envolvidos possuem uma diferenca enorme na temperatura de fusio, sendo

de 650°C para o Magnésio e mais de 2000°C para o Boro, porém como o magnésio evapora
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perto dos 1000°C a alternativa para producdo foi selar um pedago de magnésio e algum de
boro em pé dentro de um recipiente de tantalo, que € inerte e sujeitd-los a uma temperatura
alta o suficiente para derreter, mas ndo para ferver o magnésio como 950°C. O magnésio tem
uma pressao de vapor relativamente alta, um terco de um atm e o vapor de magnésio co-existe
em equilibrio com o metal liquido a 950 graus C. Espera-se que este vapor denso se espalhe
para o boro sélido, produzindo pastilhas de MgB,. Em duas horas este processo produz MgB,
de alta pureza na forma de uma pastilha que se apresenta como um material duro e quebradico
[31].

100 — — T T

Te=39K

\ E

40} . 4

Resistivity (U cm)

20 i

. L 1
0 20 40 60 80 100
Temperature (K)

Figura 10: Dependéncia da resisténcia pela temperatura do MgB, para campo magnético externo nulo
(H =0)[29]

Um teste experimental pode dizer se um supercondutor pode ser explicado pela teoria
BCS. Um papel chave na teoria € desempenhado pelas vibragdes da rede. O boro possui dois
isétopos estdveis, que ocorrem naturalmente, o boro 10 e o boro 11. A predicdo mais simples
do modelo BCS é que 7. deve diferir em 0, 85K para duas amostras de MgB, feitas com
boro puro 10 e boro 11. Descobriu-se uma mudanga de 1 K. A mudanga na 7. foi um pouco
maior do que a predicdo feita pela teoria BCS mostrando que as vibra¢des do boro sdo mais
importantes para a supercondutividade do que as vibracdes de magnésio, assim o Boro que
apresenta massa menor que o magnésio possibilitando uma maior modificagdo na rede que é

demonstrado pelo efeito isétopo [31].
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Figura 11: Efeito Isétopo para o Boro 10 e 11 [31]

O diboreto de magnésio difere dos supercondutores metdlicos comuns de varias maneiras
importantes, incluindo a falha dos modelos convencionais, sua temperatura de transicao inco-
mumente alta, os efeitos da substituicao do isétopo na temperatura de transi¢ao critica e o seu
calor especifico andmalo. Alguns estudos experimentais iniciais indicaram que o MgB, tem
multiplos Gaps [32, 33, 34, 35, 36, 37, 38], mas os estudos tedricos anteriores ndo explicaram
a partir dos primeiros principios a origem dessas lacunas e seus efeitos. Foi mostrado que a
superficie de Fermi para esse material possui duas bandas de conducdo, a banda 7 formada
pelo orbital p, e a banda o formada pela combinagdo dos orbitais p, e p, do Boro [39]. Uma
caracteristica importante € que os estados eletronicos dominados por orbitais no plano do boro
acoplam fortemente a modos especificos de fonons, tornando a formacao de pares favoravel
e podendo explicar a alta temperatura de transicdo e a estrutura anomala no calor especifico.
Algumas anélises sugerem que temperaturas de transicdo compardveis ou superiores podem
resultar em materiais em camadas baseados em B, C e N com orbitais planos parcialmente

preenchidos.

Embora trés orbitais determinem a superficie de Fermi, € interessante notar que apenas
dois Gaps BCS diferentes sdo observados. Isso ocorre porque dois dos trés orbitais se hibridi-
zam um com o outro e determinam uma Unica banda, que se encaixa fortemente com a rede de
féonons aumentando o Gap supercondutor da banda o. Como o orbital p, ndo se hibridiza para
formar a banda 7 esse processo causa uma fraca interacdo com os fénons da rede produzindo
um Gap supercondutor menor que da banda o na superficie de fermi. Assim, o niimero de
Gaps diferentes que surgem nos sistemas multi-orbitais estdo diretamente relacionado ao nivel
de hibridizagdo entre os orbitais presentes em um determinado material. Desta forma, torna-se
claro que a hibridacdo desempenha um papel importante na fisica dos supercondutores multi-
bandas [40, 41, 42, 43, 44, 45, 46, 47]. A hibridizacao dos orbiais pode se dar de uma forma

simétrica ou anti-simétrica. Demonstrou-se que a hibridizacdo simétrica atua em detrimento
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da interacdo intra-banda [48, 49] e surpreendentemente a hibridizacdo anti-simétrica aumenta

a supercondutividade [50].

4.2 Modelo

Estudaremos o surgimento de uma onda p induzida devido a hibridizacdo de duas ban-
das simples, digamos a e b. Consideraremos interacdes supercondutoras apenas dentro de
cada banda, o que resultard interacdes supercondutoras intra-banda gerando os parametros de
ordem A, e A,. Nosso principal interesse aqui € a geracdo controlada (de superconduto-
res convencionais de onda s) de um emparelhamento de gap de onda p, motivada por suas
recentes caracteristicas descobertas por Kitaev [51, 52]: que mostram que supercondutores
unidimensionais de onda p de pode hospedar férmions de Majorana (ou, entendidos também,
como estado de energia igual a zero). Devido ao fato de que os férmions de Majorana sao to-
pologicamente protegidos e que satisfazem um critério de robustez para uso em computadores

quanticos topoldgicos, eles sdo candidatos promissores para atuar como bits de memoria.

Aqui apresentaremos o sistema que descreve a hibridiza¢do das bandas s em p. Este sis-
tema pode ser entendido em diferentes cendrios, como na matéria condensada ou no contexto
de atomos frios, onde uma rede bipartida com 6rbitas s e p em diferentes sub-redes se hibri-
dizam [54, 55]. O Hamiltoniano effetivo do sistema serd descrito pelo modelo de segunda
quantizacdo para um supercondutor de duas bandas a e b ja realizada uma aproximacdo de

campo médio como feito para teoria BCS

Hab = Z <€a(k)a;f(¢ak¢ + €a(k)aT_k¢a_k¢ + gb(k)bLTka + €b(k)bT_k¢b_k¢
k

+ V(K)albr + V(Kb yasi + V(k)al by + V()b a i
+ Aa(K)af,al y + ALK)a s + k)BT + Ap (k)b ibm)
AL A

Ja 9o

(102)

O operador afm representa a criacdo de um elétron na banda a com momento k e spin o e

similarmente o operador b;rw para banda b. A energia cinética é dada pela banda de dispersdo

k2

En = Sy — M onde n = a,b, com m, representando a massa do elétron. g, e g, sdo
as constantes de acoplamento de interacdo entre os elétrons de suas bandas respectivamente.

Para que possamos garantir um equilibrio homogénio, a ocupacgdo eletronica de diferentes
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bandas terdo o mesmo potencial quimico p, mas definiremos um potencial quimico efetivo

como i, = p + E,, onde 7 representa a banda de condugio e F,, o limite inferior da banda.

A hibridizagio V' (k) = V}, aparece naturalmente se o emparelhamento supercondutor ocor-
rer em orbitais moleculares ou atdbmicos em que a energia cinética ndo € totalmente diagonal
[56], como proposto para supercondutores ferro-pnictide (familia do nitrogénio) [57]. Esse
resultado também pode ser causado por uma disordem induzida para uma dispersdo de banda.
Os parametros de ordem supercondutor intra-banda (diagonal) € A, ;. Nds iremos assumir os
estados supercondutores convencionais de spin-singleto, banda de condugdo s. Para essas con-

sideracdes, os resultados se aplicam igualmente bem a qualquer emparelhamento intra-banda.

s-wave SC ¢

s-wave SC a |Hybridization
i> p-wave SC cd

s-wave SC b

s-wave SCd

Figura 12: Configuracdo de indugdo e criacio de onda p [58]

A figura 12 propde a indug¢do de um Gap supercondutor de onda-p causado pela hibridiza-
cdo das bandas a e b. Dentro de cada uma dessas bandas, ha supercondutividade intra-banda
formada pelas ondas-s e o emparelhamento dos Gaps A, e A;. Depois de aplicar a hibridiza-
¢do V (k) antissimétrica que pode ser tanto realizado por pressdo ou pelo efeito de dopagem
a supercondutividade intra-banda continuard existindo, mas agora nomearemos como c € d
dependentes de A,, A, e V (k). Alem disso, hd um surgimento de uma onda-p induzida com
Gap Aq.

Para um valor finito de hibridizagio V' (k), podemos diagonalizar a energia cinética obtendo
uma Hamiltoniana diagonal em novos termos de bandas c e d, mas agora ambas as bandas que
possuem supercondutividade intra banda terdo parametros de ordem A, e A, e o parimetro

inter banda serd dado por A.;. Podemos, entdo, escrever a Hamiltonina como

HCd = Z Ec(k)CLJCkU + gd(k>diUdk0'
ko
+ 3 AK)elpcly, + Ag(k)dldl,, + Hee.
k

+ ) Ac(K)elqd ) + Age(k)djpel | +He, (103)
k
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Na qual e, 4(k) = 4 (k) £ v/e_ (k)2 + |Vi[2 e ex(k) = m Com isso, devemos

definir os parametros de ordem como

AA (k) VAV kA (K)

Ac(k) = , 104
(k) = A/ (gp(k) — e4(k))? + 4|V, |2 (104)
para A = e_(k) +/e_(k)? + [Vi[%,
AQAb(k) + VAV AL(K)
Ad(k , 105
d< ) A\/ gb - Ea )) + 4’Vk’2 ( )
Ab(k)vk - Aa(k)V_*k
Aca(k) = , 106
1 V (en(k) — eq(k))? + 4[Vi[? (106)
Age(k) = Ap(R)Vok — Aa(I) Vi (107)

V() = 2a(k))? + 4[>

Note que A (Vi =0) — Ag, Ag(Vi = 0) — Ay enquanto A 4(Vi = 0) = 0,e Age(Vi =

0) — 0. Se nés tomarmos uma simetria Vi, na qual V_y = Vi, e V* = V, teremos

Vie(Ap(k) — Aa(k))

Beall) = Ball) = S e @ T AR

(108)

Esse Gap corresponde a derivagdo do parametro apresentado por Black-Schaffer and Ba-

latsky [59]. Para o caso de uma hibridizac¢do anti-simmetria, V_y, = —Vj, nos dando
Ap(k) Vi + AL (K Vi
Acd(k) — b( ) K+ ( ) k (109)
V (k) — £a(k))? + 42
e
Aulk) = — Ap(k) Vi + Ag (k) V4 (110)

V(en(k) — ea(k))? + 4[Vi]?
Além de ser anti-simétrica, a hibridizacdo se apresenta como um imagindrio puro [60]
Vi = iy(kxk,+kyky+k,k.) (como aquele que surge em uma dimensao), No qual y representa

a forca da hibridizagao, implicando em
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(k) — A, (K)

Ak = —Ag(k). (111)
a(k) 24/0e% + |Vi|? ac(k)
na qual definimos de = a”(k);a“(k) = belhb — E“;E”, desde que consideremos as massas dos

elétrons das bandas a e b iguais (m, = my).

Como observamos anteriormente, os Gaps de inter-bandas (induzidas) desaparecem para
Vi = 0, ou seja, na auséncia de hibridizacdo, caso em que as bandas se comportam como duas
bandas completamente independentes. Além disso, também € intrigante notar que esse gap
de emparelhamento induzido inter-banda ndo surgird no caso de Gaps interagentes de mesma
magnitude, ou seja, A,(K) = Ay(k), ndo importa quio forte seja a for¢a da hibridacao.
Também vale a pena observar que os Gaps de emparelhamento na equacao (111) sdo do tipo

onda-p, devido ao caracter antisimétrico de V.

Ao retornar a Hamiltonina descrita na equacao (102) podemos reescreve-la na forma ma-

tricial com bases W = (aLT, bLT, a_k,b_x), como

AZ A2
H=> UHKT+2) e (k)—=2—- = (112)
k k YJa b
No qual HH € a matriz abaixo
ealk) Vo Af 0
Vi k 0 Ay
(k) = ko alk) b (113)
A, 0 —euk) =Tk
0 Ab —VI: —€b(k)
A Hamiltoniana pode ser diagonalizada como
AZ A2
H=3" B (afyones = 1) + 25, (k)| - =2 - =2 (114)
K,s—1,2 7 Ya 9o
1
By s :5{2 (1Aa]? + [Ap* + e + &) + 4”& 2{ (AP = A2+ 2 —€)®  (115)

2 2 2 2 2 12 e
AV [(a + ) + A2 4+ A7) - 48, A12 + V)

O termo V{? + VkT 2 pode ser entendido como a diferenca entre a parte real e a parte ima-
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gindria Re(2V;2)—Im(2V;?). As duas outras energias das quase-particulas sdo Fy; = —Ej 3 e
Ey 9 = —Ex 4 e afim de simplificar a notagdo ocultaremos o termo (k) da dispersdo ficando
com ¢, (k) = ¢,. Estamos trabalhando em fungdo das autos-energias de dispersdo ¢, e ¢, que
sdo interdependentes do momento de onda (k). Faremos uma mudanca de varidvel afim de
facilitar as contas futuras, ja que estaremos somando sobre todos os valores possiveis de k e

faremos uma mudanca de base a exemplo da teoria BCS. Ao substituir nas auto energias de

dispersdo na forma ¢ (k) = 3= = % — (““Qi”) = % — i = £ teremos que
Eot+ep = 2¢
ca—¢y, = Ey—FE,
2.2 _ o2 _ 2 2, 2 (116)
gatey = 28— R +pp + g
g2 —el = 4&0;

Mo He _ Ey—E,
Tendo o, = Fe5he = ===,

Podemos obter a equagdo de Gap escrevendo a equagdo para o Grande Potencial Termodi-
namico (Q = — Tr{lne ##})

1 2 A2 A2
Q== e (k) — Fys— =In (14 ¢ PPs)| - 22 _ =0 (117)
2k7;’2 { +k) = Fies = 35 ( ) ga O

Para o caso mais geral precisamos minimizar o ensemble com respeito a A, e A, fazendo

% = 0 com a = a, b temos
[ OFs 2 de PP OF, ]
a2 Loy e o ’ (118)
ks 12 b 0A, (14 e M) BB, 0A, |
Ay 1 Z —_ aEk,s _ 2 Oe PP 8Ek,s— (119)
T4, =, 08, (T e PP) 9BE, 04, |

Fazendo a derivada do termo exponéncial e colocando a derivada da quase-particula em

evidéncia temos

Aa 1 8Eks [1 — e BPks] 8Eks (ﬁEk5>
e ’ == ’ 120)
7BE ,8 Z (
Ya 4k,s:1,2 9Aq [1+e o ks 1,2
OFy s [1 — e PFks] oF s Py s
L2 N ] =1 X Gaen (P5)az
ks 1,2 b LTe€ e ks 1,2 b

Como estamos trabalhando no regime de temperatura nula, podemos perceber que nossa

esquacao de Gap se resumira
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A, 1 0Fx1  OFExs

e _ _Z ’ ’ 122

PR Xk: [ oA, oA, (122)

Ay 1 OFx1 OFExo

= __Z d ’ 123

TR T+ 12
Faremos mais uma vez a substitui¢do do somatério na forma ), — Gr )3 J d°k que por

simetria esférica nos dara

A, 1V OFBx1  OFxp

= [ Kdk ’ 2 124
Ja 4 272 [ oA, + oA, } (124)
Ay 1V 2 OFx1 | OFkp

—_— = ’ : 12
Jp 427T2 Frdk |: 8Ab + 8Ab :| ( 5)

Fazendo uma translacdao no eixo de integracdo podemos integrar sobre a energia ¢ nos

intevalos de —w a w. Substituindo k? = 2m(¢ + 1) e dk = dé e pela simetria da

2m (é
funcdo & temos
A, 1 0Fy 1 aEk 2
— = =N, d : 126
9o 2 /0 § [ oA, oA, (126)
Ay, 1 OF\ aEk 2
— = =N, d : 127
[ 2 0/0 5 |: GAb 8Ab :| ( )
Onde Ny = % ¢ a densidade de estados e ,/2me,;, 0 momento de Fermi e
chamaremos \, = g,No.
A, 1 OFEy 1 aEk 2
—a _ - d ’ 128
Ao 2 /0 ¢ [ 0N, 8Aa ] (128)
Ab 1 aEk 1 aEk 2
=0 _ = d ’ 129
N 2 /0 ¢ [ 0A, aAb ] (129)

4.2.1 Consideracoes sobre Hibridizacao e Gap de energia

Faremos algumas consideracdes para possibilidades de valores para Hibridizacao e para o
parametro de ordem

- Hibridizaciao nula

Podemos facilmente mostrar que quando Vi = 0
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Bir = Ve 187 (130)
Eyxo = /el + |Ap]?

que sdo a dispesdo da quase-particula dada pela teoria BCS para dois sistemas independentes,

como era esperado.
- Hibridizacio nao nula e parametros de ordem nulos

Tomando Vi, # 0 e A, = A, = 0 temos apenas a interagcdo interbanda com energia da

quase-particula dada por

1 2 2 2 2 2)2 2 2 |2 12
Bus = 5{2(+ed) + 4P 22| (2 — <))’ + 4V (cat o) | (131)

1 1/241/2
Bus = 5{2 (22 + ) + 42 £ 2(c0 — &) (0 + 20)* + 4V (ea+0) |}

2 2
Bis = \/<5“;8b) + Va2 £ (%“”) V(e — )% 1 A[Vi? (132)

Bew = \/€2 + 2 + Va2 & £3/(By — Bl + AR (133)

Ao diagonalizar a parte cinética da Hamiltoniana com relagdo as bandas de dispersdo a e b

encontramos uma energia de quase particula dada por

B, — E,\*
Eg,szgi\/( = ) + AP (134)

- Hibridizacao nao nula e parametros de ordem iguais

Para as condi¢des em que A, = A, = A

_ 1 2 2 2 2 2 22 2 2 2 271,2 2 /2172
By, = 5{2(2A + €2 + &) +4| | iz[(sa—gb) +4Vi|? [(ea + &) + A —4A*[V2+V,]
(135)
2 2 —2 2 2 2 2 2 2 12 2 1/2 1/2
Beo = { A7+ (8 + %) + Al £ [€ (B — Eo)* + 41d?) — 2202+ Vi = V)]
(136)

49



4.3 Temperatura Critica 4 SUPERCONDUTIVIDADE EM DUAS BANDAS

Few = (/8304 (€4 )+ DA £ & (B — B + AVAE) —28%Im() (137

4.3 Temperatura Critica

Tomaremos o caso no qual as duas bandas hibridizadas tem a mesma magnitude para o

parametro de ordem, assim

1 ) e A2
Q=2 > lep(k) = B — =In (14 e PPr)| — = (138)
2 k,s=1,2 B 9
1 1 1 E
S tanh.(ﬁg k’S) (139)
g 4 k,s=1,2 Ek’s 2
1 BEx1 1 BEx
- — tanh : tanh : 140
g 4?[&1 " < 2 )+Ek,2 o < 2 )] (149

Para resolver essa equacdo analiticamente iremos considerar o caso onde €, X €,, com 1SS0
obtemos uma energia de quase particula para o da diagonalizagdo da Hamiltoniana cinética

onde consideramos a hibridiza¢do Vj; = V' como uma constante

Eer=¢6-V (141)
Eg’g = f + V

Fazendo uma rotacao nos eixos de momento pela energia, temos

. l/ow ” tanj_(%;%) . tan;Etv> )

Ao fazer uma mudanca de varidveis como feito na teoria BCS

w—V w+V
1 1 2T¢ tanh (z_ 1 2Tc tanh
X%5/ dx_w_@ué/ de, b () (143)
% €T _ % :C+

Ao resolver a integral, como feito no apéndice, a temperatura critica é dada por

2 Y
T, = 2 V2 — Ve (144)

™

50



4.4 Hibridizagao Simétrica 4 SUPERCONDUTIVIDADE EM DUAS BANDAS

Esse resultado s6 € valido para o casode e ~ 0 e V' < w. Com isso, essa equagdo revela
a existéncia de uma hibridizacdo critica V, = w capaz de interromper a supercondutividade.
Quando temos uma hibridizacdo simétrica entre as bandas de condu¢do da ordem da energia
dos fonons responsdveis pela formagdo do emparelhamento dos elétrons a supercondutividade

¢ totalmente destruida, como esperado.

4.4 Hibridizacao Simétrica

Tomaremos o caso geral para hibridizagdo simétrica Vi = 7k?, na qual k* = k7 + k? + k2
e o termo 7y representa a for¢ca da hibridizacio, e nesse caso serd considerada real, sendo a
hibridizacao simétrica V' (k) = V(—k). Assim podemos substituir o valor de k& em relacdo a

sua dispersdo ficando com

Ve =o€+ o) (145)

na qual o = 2m-y. Tomando a energia de quase particula expressa na equacao (115) podemos

simplifica-la tomando como base o valor real que a hibridizacao simétrica assume nesse caso

1
Exs :5{2 (126 + A + &3 + &) + 4l + 2[ (A7 = AP +e2 —<)®  (146)

) ) o1 71/27 1/2
AV [(Ea + 20)% + (Aa — A) ” }
Afim de facilitar nosso céalculo, definiremos

I = |AJ?>+ A +e2+¢2
A= A= AP +ed — e (147)
Y o= (ea+ep)?+ (A — Ap)?

de forma que a energia de quase particula fica dada por

1
Fies = 53/20 + 41Vi2 +2/A + A PS (148)

Para encontrarmos as equacdes de Gap como mostrado nas equagdes 128 e 129 faremos as

derivadas da energia de quase particula como respeito ao seus parametros de ordem

— 2
0A, VIXENTADY

OBys 1 or | 2AGE + AR
0N,  8E,
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4.4 Hibridizagao Simétrica 4 SUPERCONDUTIVIDADE EM DUAS BANDAS

OFx, _ 1 ), 00 | 2Aga, + Ao (149)
OA,  8Eyxs | 04 VA2 + 4| V4|28
Segue abaixo as derivadas referente a nossa simplificag@o
= 24, = A = 24,
oA . N _
oa, = 28 = A = 24 (150)
88A2a = Q(Aa — Ab) — aa—AEb = —2(Aa — Ab>
Nos dando a derivada da energia de quase particula como
Oby, 1 A 4 AN, + 2IVi 2 (A — Ay)
0N, 2By, “ SENTIVARS
Oby, 1 ANy + 2| VA2 (AL — D) (151)
8Ab 2Ek,s b /A2 + 4‘Vk|22

Assim nossas equagdes de Gap pode ser expressa como

\/A2—|—4|Vk|22 2E’k72 \/A2+4|Vk|22

(152)

1 (A AAa+2]VkP(Aa—Ab)) 1 (A _AAa+2\Vk|2(Aa—Ab)>

%:%/wdg 1 (A _AAb+2]Vk]2(Aa—Ab)) 1 (A AAb+2]Vk]2(Aa—Ab)>
b 0

2Bk, VAZ + 4|22 2Ex 5 VAZ + 4|22
(153)
Simplificando mais uma vez nossa expressao, chamaremos os termos
AA, + 2|2 (A, — A
VA% + 4 Vi?E
£ = ANy + 2|Vi 2 (AL — Ay)
’ VA + A
assim
A 1 [ A A 1 1

— == d Lttt ful — = — 155
Ao 4 /0 ¢ |:Ek,1 Ey o J (Ek,l Ek,z)] (133)
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(52
Ny 4 Ex1 Bk

Como fizemos uma rotacao no eixo do momento afim de integrar em fun¢do da energia

Ay 1

w Ay Ay
dé | — 4+ —— — 156
/O 5[ i el (156)

. ~ ~ 2 _ . I ~
de dispersdo como mostrado pela relagdo & = ;‘—m — [ precisamos substituir na expressao os

termos que estdo em fungdo de k por £ como ja expressos na equacgdo (116)

A, 1 [ TA, A 1 1\
B e e A 157
Ao 4/0 . | Een Eep J (Ef,l E&z)_ (57
A, 1 /w TA, A, < 1 1 )
e B B R R (N SN 158
N 4/, § | Eei | Eeo Jo Eei  Eeo (158)
POdeOS reescrever nossas express()es na forma
1 - =
Ee, = 5\/2F+4042(§+,u)2:|:2\//\2 T 402(€ + 1)2S, (159)
AA, + 202(€ + D)2(A, — A
£, = A+ 207(E + ) ) (160)
VA2 +402(€ + 1)*%
. AAp + 202 (E + 1) (Ag — Ap)
’ VA2 +4a2(€ + )22
c
I = A+ A +2(8 = 1%) + g + 4
A = A2 A+ 465 (161)
Y o= (Ay— Ay)? 42

Resolveremos essa equacao de Gap auto-consistentemente de forma acoplada, mas antes
disso faremos uma mudanga de varidvel afim de normaliza-la em fun¢@o do potencial quimico

i, que tem sua relacdo direta com a média dos valores da dispersdo das bandas a e b para

a superficie de Fermi, substituindo % por x transformando-a em uma equacdo adimensional,

assimz = &
m

A 1 [E

= - d

N 4/0 .

Ny, 1 [F

= - d

b 4/0 !

[ Aaz
_Ex,l

[ Abz

_Em,l

+

+

Aax
EI,Z

Abcz:
Ex,Q

53

+fm<
_fbm(

1
Ez,l

1

Eac,l

~ A A .
. Usaremos a notacao para o parametro de ordem 7’7 = A,;, assim

1

Frs ) } (162)
1

Ex2>] (163)
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no qual
B, — %\/21} +4a?(z +1)2 £ 2/A2 + 42(z + 1)75,, (164)
o= ApDgy + 202 (2 + 1)3(Ane — Ape) (165)
- VA2 + 402 (x + 1)2%,
f o ArAb:p + 20[2(1' + 1)2(Aam — Abx)
" VA2 + 402 (x + 1)2%,
© 2+ 2
Lo = AL+ AL +2(22 - 1) + =5
A = AL — A} + 42 (166)

Ex - (Aax - Abm)Q + 41’2

Pode-se notar que as equacdes de Gap sdo simétricas para uma transformagao, simultanea,
dos pardmetros de ordem levando A, — —A,, e respectivamente A, — —A,. Para o caso que

A =~ Ay, podemos simplificar a expressdo para

A 1 (& A A
Qo _ L7 4| Le z 167
;) 2/0 v {EM + ELJ (167

Pode-se notar também que para uma solugao trivial na qual A, = 0 para primeira equagio

de Gap e A, = 0 para e segunda essas equacdes dao respectivamente

/Z —2a2(x +1)*Ape < 1 _ 1
\/ —AZ 4 4g% L) + 4o (z + 1)2(AF, + 42?) Ez1(Ba=0)  Eo2(Ae=0)
(168)

/ " 202z + 1)2Ag, ( 1 - 1 )
V (B2, +42%2)2 + da2(x + 1)2(AZ, + 42?) Ee1(Bp=0)  Eu2(8p =0)
(169)

desde que a hibridizagdo seja diferente de zero e a energia de quase particula, para os parame-

o
na andlise da evolu¢do numérica da equacdo de Gap como funcao da hibridizacao que ser4 re-

tros de ordem nulos, sejam £, ; = v+ \/ (Eb E“) + |V, |?. Observaremos tal comportamento

alizada na se¢do de calculo numérico.
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4.5 Hibridizacao Antissimétrica

Para tomarmos a Hibridizagdo anti-simétrica, precisamos arrumar alguns termos da Ha-

miltoniana proposta na equagdo (102) da forma

. 0
—Vk Sb(k) 0 AZ

eqo(k) =V A*

Hk) = , (170)
( ) Aa 0 —Z-Ia(k) —Vk
0 Ab _Vk* —€b(k)
nos dando novas configuragdes nos termos de hibridiza¢ao dos autos valores de energia
1
Eis :5{2 (126 + A% + &3 + &) + 4|Vl + 2[ (A% = A2 +e2 —€)” (a7
2 2 A2 | A2 R e e
AL [(a+20)” + A2+ A + 48,8,V + W}
Da mesma forma as duas outras energias das quase-particulas sdo Ey ) = —Fx3 € Fyo =

—FEyx 4. A hibridizag¢@o para o caso antissimétrico € dado por uma func¢do complexa pura na

forma Vi = ivk, o que nos permite reescrever a equagdo de quase particula na forma

1
B :_{2 (187 + | A2 + €2+ £2) + 42 + 2[ (A% = A2+ 2 = 2)°  (172)

2
1/24 1/2
+AVE [(ea +80) + (Au + Ay)?] } }

Simplificando nossa equacao

1
Ek,s§\/2r+4|vkyﬂi2 A2 1+ 422 (173)

na qual a tnica diferenga no caso anterior € dado pela expressdo = = (g, +€p)* + (A + Ap)%
Mais uma vez para encontrarmos as equacoes de Gap precisamos tomar a derivada da energia

de quase particula em funcao de seu parametro de ordem

OF., 1 {2 or N 2A%+4]sz%}

N 0A, /A2t 4=

0N,  8F,
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0B, _ 1 [y or | 2hin 4Vl (174)
8Ab 8Ek,5 8Ab A2 —+ 4‘Vk’25
Seguem abaixo as derivadas referentes a nossa simplificacio
9 _. o  _
% — 2Aa — 3_Arb - 2Ab
;Afa = 24, = g—Afb = 24, (175)
= 200+ A) = & o= 24+ 4
Nos dando a derivada da eneriga de quase particula como
0Fy, 1 A AA, + 2|Vi 2 (AL + Ap)
A, 2B, \ ° VA2 A PE
O0Fx s 1 —AA, +2|Vi2 (A, + A
ks _ A, + b+ | k| ( + b) (176)
6’Ab 2Ek,s A/ A2 —|—4|Vk’25

Nossa equagdo de Gap para o parametro de hibridizacdo antissimétrico pode ser expressa

como

1 (Afgmw%%+Aa+m%>+ 1 QM_AAMJWHW¥+AQ

VA? + 4 PE 2Fy 2 NIEIIAES

(177)

Ay 1 [
o2 g
b 2/0 .

1 (A 2|Vk|2(Aa+Ab)—AAb> 1 (A 2|Vk|2(Aa+Ab)—AAb>
.

2Ex VA + 4|V ?E 2Bk 2 VAZ+ 4| P2
(178)
Simplificando mais uma vez nossa expressao, chamaremos os termos
AN, + 2|V (A, + A
i, = + 2|V (A + Ay) (179)
A2 + 41?2
j _ —AAb + 2|Vk’2(Aa + Ab)
’ N/ EARE
assim
A, 1 /w [ A, A, , ( 1 1 )}
— =- d + +Ja|l = — 5 (180)
1y CEe T Be T\ BG T B
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Ay 1 /“’ { A, Ay ( 1 1 )]
(13 [ R Y (S 181
o 4 § Exi1  Exe v Exi1  Exo (181)

Para prosseguir com a equagdo de Gap precisamos fazer as mesmas substitui¢des feitas
para o caso simétrico levando do espago dos momentos para o da energia de dispersdo e em
seguida normalizando a equagdo em funcdo da média do potencial quimico zi. Outro fator
importante é quanto a hibridizacio antissimétrica que foi tomada anteriormente nesta mesma
secdo como um imagindrio puro Vi = ¢yk. Tomando o quadrado da hibridizacdo temos que
[Vil? = v°k?* — 2m~?(¢ + 11). Desde que [y] = [k/m], podemos dizer que [y] = [kr/m)],
com isso v = k% /m? ou my? = k%/m = 2Er. Podemos definir o parAmetro da hibridizagdo
de forma adimensional para antissimetria « = 2m~?/ji, de tal modo que |V;|* = a(£ + f).
Assim como fizemos para o caso da hibridizacao simétrica, a equagdo de Gap em termos da

varidvel x pode ser escrita como

A 1 /<. [A A 1 1
axr i d axr axr ~a:r o 182
)\a 4/0 ’ _E.Z’,l * Eac,2 +] (Ez,l Eac,Q):| ( )
AbLE 1 ¢ -Abac Abx . 1 1
= - d x - 183
>\b 4/O v _Ez,l * E:c,2 +jb Em,l Ea:,2 ( )
no qual
1
B, = 5\/2Fm+4|Vz|2i2\/A§+4]Vm|QEm, (184)
r, = A§m+A§I+2(x2—1)+%
A = AL - AL+ 402 (185)
Er = (A(zm + Ab:}:)2 + 4a?
€

. Aanx + 2"/25’2(Aax + Abx)

g VAT AVPE

o _Aa:Abx + 2"/;5|2(Aax + Abx)

/R AP

Como fizemos no caso simétrico é possivel obter uma nova equagdo de Gap para o caso
Aaz ~ Abz

(186)

(187)

Ar  As | AVRP(A) <1 1)

+ ==+ —
Ea:,l Ez,? \/A?: +4|‘/;3‘2E

Ez,l E;U,2
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4.6 Calculo Numérico

Os célculos numéricos realizados para teoria BCS, supercondutividade em uma banda,
foram de suma importancia para o desenvolvimento deste trabalho, porém, para calcular as
equacgdes de Gap em uma teoria multibanda exigem um aprofundamento mais detalhado das
ferramentas ultilizadas. As energias de quase particulas no nosso modelo ndo sdo integradas
facilmente, pois precisamos resolver equagdes auto consistentemente, o que significa que elas
devem ser integradas acopladamente.. Para resolver o problema da integral usamos um método

de integracdo usando a expansdo dos polindmios de Jacobe e Legeandre na forma

Tabela 2: Primeiro passo: resolver a integral pelo método de Jacobe e Legeandre

n =950 :

zerol := fsolve(P(n, x)):

for ix form 1 to n do

x1[ix]:=zerol[ix]:

wl[ix]:=abs(subs(z = x1[iz]2/((1 — 2?) * (diff(P(n,x),2)?)))):
end do:

Agora precisamos criar dois procedimentos distintos, um para equacao de Gap referentes

a A, e um para A;. Temos entdo

Tabela 3: segundo passo: declara a equagdo de Gap por um procedimento interagindo como o

método de resolugdo da integral

Agp i=proc( Ay, Ay, a, al, a2)
Varidveis locais ...; Varidveis globais ...;
Declaragdo de parametros numéricos;
1Q) :=0;

for iz from 1 to n do

x:=0.5 % ((a2 — al) x x1[iz] + al + a2):
Integrando:= Recebe Funcao de Gap;
[Q:=evalf(/Q + (W1[iz] * (0.5) * (a2 — al)*Integrando ) );
end do:

evalf(IQ):

end proc:
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A dificuldade de resolucdo da integral foi resolvida, agora precisamos definir qual co-
mando resolverd nossa equagdo autoconsistente. Para o caso da teoria BCS o método fsolve
foi de grande ajuda em principio, porém exigia demais da maquina. Ao usar o comando
with(CodeTools) e usage podemos ter os dados [memory used, CPUTime, RealTime, GC-
Time] de processamento da resolu¢do numérica. Ao usar a func¢ao fsolve para funcdo de Gap
vs Temperatura, para apenas um ponto, tivemos os valores de processamento na ordem de:
memory used=117.81MiB, cpu time=2.31s, real time=2.31s, gc time=156.25ms. Para achar o
valor de mesmo ponto usando uma rotina de resolug@o por interacao temos os dados na ordem
de: memory used=8.60MiB, cpu time=94.00ms, real time=102.00ms, gc time=0ns.

A eficiéncia da rotina € vinte e duas vezes mais rdpida que a funcdo dada pelo programa
e a memoria gasta € treze vezes menor. Como precisamos de muitos pontos para obter uma
andlise satisfatéria do comportamento do Gap supercondutor fica invidvel usar um comando
proprio da ferramenta ultilizada (maple) para desenvolvimento dos célculos, assim resolvemos

nosso problema com um procedimento de solucao por interacao de forma acoplada.

Tabela 4: terceiro passo: solucdo por interacao de forma acoplada

Agorve:=proc( Age, Ape, i, al, a2, toler)
local ...:, global ...;

7:=0:

Ay = Ao Ay = Ape:

for ¢ from 0 by 1 while j = 0 do;
ffa:= A (A, Ay, v al, a2);

ffo = Dpr(Ag, Ay, al, a2);

if (abs(A, — f fa)<=toler) and (abs(A, — f fb)<=toler) then
Agr = Ay

App = Ay

Ji=j+L:

end if:

Ay = LAy = ff2:

if (i>200) then

Ji=j+1e

end if:

end do:

print(a,Ay,Ap);

end proc:
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Nosso interesse € entender o comportamento dos nossos parametros de ordem (A,, A,) em
func¢ao da forca da hibridizagdo o = 2my. Ja somos capazes de tirar resultados a partir desse
momento, mas para entender o comportamento dos paradmetros em funcio da hibridizacio faz
se necessario salvar os valores dos parametros de ordem dentro de um espectro da hibridizacao.

Usaremos a func¢do fopen seguido de um for para plotagem dos graficos, na forma

Tabela 5: quarto passo: criando um documento com todos os pontos dados

Arquivos:=proc()

local o, Tentativa;

fileGapVsHibr:=fopen( sprintf("fileGapVsHibr1"), "WRITE’);

for a from 0 by 0.1 to 3 do

Asorve( DNges Npe, v, al, a2, toler);

fprintf(fileGapVsHibr, "%6 f t%6 f n", a, Agoe( Daes Dpes v, al, a2, toler));
print(a , Agoe( Age, Ape, @, al, a2, toler));

end do;

close(fileGapVsHibr):

end proc:

Com esse procedimento criamos um documento que pode ser lido com o bloco de notas,
mas para o maple entender € necessario mais uma abordagem. Podemos usar a func¢do readlib

para ler o arquivo na forma

Tabela 6: quarto passo: lendo o arquivo criado e convertendo-o em uma forma matricial para

ser plotado

readlib(readdata): with(plots):

datalist] := readdata(‘fileGapVsTemp1°,2):
convert(datalist],matrix):

plot(datalist1)
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Essa rotina é a mais abrangente devido a equacdo de Gap acoplada, porém, € possivel
modificd-la com facilidade a fim de resolver modificacdes da equacdo de Gap. A primeira
modificacdo foi feita para resolver a condicdo que o valor do parametro A, ~ A, no caso
simétrico e antisimétrico, expresso na equagdo (167) e (187), nos dando o comportamento do

parametro de ordem como segue abaixo
1,5

== == == Delta_Sim

e Delta_AntSim

0,5

0,00 2,00 4,00 6,00
(}-

Figura 13: Comportamento do parametro de ordem A em funcédo da forga da hibridizagdo «
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Para as equagdes de Gap acopladas temos
3

== == == Delia_a

T —— ——— Delta_b

o

Figura 14: Comportamento dos paradmetros de ordem A, e A, em func¢do da hibridizacido «

para o caso de Hibridizacdo V) simétrico
Podemos observar que ndo hd um aumento da supercondutividade para o caso simétrico.

A supercondutividade entdo € destruida conforme a for¢a da hibridizac¢do entre as bandas a e

b aumentam.
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Para os casos onde os pardmetros de ordem sdo aproximadamente iguais, observamos que
o comportamento da supercondutividade € explicitamente diferente do caso onde temos as
duas equacdes acopladas, sendo assim, ndo € interessante obter materiais que tenham essa ca-
racteristica ja que a supercondutividade € eliminada mais facilmente. Podemos entdo mostrar

o comportamento dos parametros de ordem no caso da hibridiza¢ao antissimétrica

3,00
== == == Delta_a
=
~ S~ — Delta_b
2,00 e—
——~—_ _
1,00 - — -
Nw] =~ -
L A
3 N .
<] 0,00 -
-1,00
-2,00
-3,00
0 2 4 6
I

Figura 15: Comportamento dos pardmetros de ordem A, e A, em funcdo da forca da Hibridi-

7agao
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Com os parametros de ordem A, e A, definidos podemos voltar a expressdo (110) e (111)
e entender o que acontece com o Gap induzido do nosso modelo como expreso no grafico da

figura 16.

20

e Delta_Ind AntSim

we w= w= Delta_Ind Sim

o

Figura 16: Comportamento dos parametros de ordem induzidos em func¢do da for¢a da Hibri-

dizacdo
A hibridiza¢do simétrica ndo contribui para a formagdo de um parametro de ordem in-

duzido, ja para a hibridizacdo antisimétrica em um certo limite hd o aparecimento do Gap

induzido obtendo um maximo e em seguida ele decai conforme a for¢a da hibridizagao cresce.
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5 Conclusao

Ao generalizar a hamiltoniana para o caso de duas interacdes intra-banda, fomos capazes
de investigar as propriedade de supercondutores de duas bandas hibridizadas. Consideramos
que essas bandas sdo formadas por orbitais eletrdnicos com momento angular, na qual se
hibridizam de forma simétrica ou antissimétrica. Ao levar em conta as interacdes atrativas
intra-banda (banda s), responsavel pelo emparelhamento dos gaps A, e A;, vimos o sur-
gimento de uma inducdo inter-banda do sistema, gerando uma interacao inter-banda para o
orbital p. Fomos capazes de encontrar duas equagdes de Gap distintas, porém, acopladas. Para
resolucdo das equacdes de Gap, foram feitos rotinas em Maple que resolveram as equagdes

auto-consitentemente de forma acoplada.

O estudo da Teoria BCS e suas ramifica¢des, assim como toda a supercondutividade, nos
possibilitou visualizar um novo problema que ndo sé responde ao comportamento de uma liga
metdlica, como € o caso do M gB5, mas ao mesmo tempo, a revisdo bibliografica realizada
deu suportes para o entendimento do comportamento fisico em sistemas mais complexos e
de como se obter resolu¢cdes numéricas, como € o caso da equagdo (99) possibilitando um
aprendizado na resolucdo de problemas numéricos auto-consistentes, assim como a ampliacao

da resolucdo para sistemas acoplados.

Pudemos observar que uma hibridiza¢do simétrica tal que V' (—k) = V' (k) leva a um gap
de emparelhamento inter-banda simétrico induzido A.;. Como esperado, um V' simétrico é
prejudicial para a supercondutividade, levando ao desaparecimento da supercondutividade em
ambos os casos, inter e intra-banda, a medida que a for¢a da hibridiza¢do aumenta e atinge um
valor critico a.. O intervalo induzido para esta hibridiza¢ao simétrica € pequeno, uma vez que
os Gaps se aproximam um do outro a medida que a hibridagdo € aumentada e desaparece em
a.. Vale a pena lembrar aqui que os intervalos de pares induzidos para hibridacdo simétrica e

anti-simétrica dependem da diferenga A, — A,,.

O cendrio € quantitativamente e qualitativamente alterado na presenca de uma hibridagcao
anti-simétrica satisfazendo V' (k) = —V(k), que € responsavel pelo surgimento de um Gap de
emparelhamento inter-banda de onda-p induzida A_.; para um sistema de duas bandas. Neste
caso, os Gaps entre as bandas intra-bandas A, e A, permanecem relativamente distantes um
do outro, comportando-se quase como pardbolas refletidas. Os dois Gaps acabardo por desa-
parecer a medida que a forca da hibridizacdo antissimétrica € aumentada até um valor critico,

que € da ordem da energia w..

Mostramos também que as ordenacgdes supercondutoras inter-banda sdo induzidas na total
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auséncia de interacdo supercondutora entre as duas bandas, o que €, entdo, completamente
dependente da hibridizacdo entre elas. Este fato faz com que a hibridizacao em um sistema de
duas bandas seja um ingrediente fundamental na obtencdo de emparelhamento da onda-p do
spin-tripleto. Com os parametros de ordem definidos em temperatura nula A, ,(0) e o valor
da temperatura critica obtido os proximos passos para uma compreensao maior do sistema de

onda s intra banda serd encontrar pardmetros de ordem em funcéo da temperatura A, ,(7").
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6 Apéndice

6.1 Valor esperado

Para visualizarmos melhor nossa equagao, iremos trabalhar primeiramente apenas com os ter-

mos em 1.

L= (’U1’2 + ui‘ulci}c*,u + Vl*ulc,uCn + ‘VﬂQC,uC]TCTTCiu)

Com as regras de comutacdo expressas nas equagoes (refeq4, refeq5) podemos fazer uma

modifica¢do na dltima expressdo de modo a ficar
* * *k *k *k *
C-nepylCoyy = —rC-1 €y = peyC-1Cyy
L = (lu]* + ujncicy, + 14 +mPenciyencty)
= || Uy VlclTC*Ii huiC-1 Cy 141 CITCITC—U’C*U
Mais uma vez usaremos as regras de comutacao

L = (Ju]* + ujmcgyelyy, + viwe e + [mf*(1 = cren) (1 — ¢y eyy))

L = (Jul* + uincfyety, + fmeyen + [n[*(1 = ¢y eonefron + dienctyeoy))

Sabemos que ao aplicar um operador destrui¢cio em um estado vazio o resultaddo é zero(cy, |¢po) =

0), com isso temos:

N =2 1] (%ol (ui + viccowiei) it (e + 1ieciniy) (lml* + uiaciicty, + [14l®) |éo)
k 14k

Agora faremos a parte em k

K = (ujciscit + VieCox Cepig ) (uk + g€y,

2 2
K= (]uk| et it UV Clr Cle Cip Cr g+ Vi€ ke Ciep Cpep it + [ Vi c_kicmcl}cmci}c*_ki)
com as regras de comutagdo podemos chegar no termo
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6.1 A 6 APENDICE

K = (Jux|* et + Ui Cir G i, + Vi) Ciet Cp Cietr + [V Caer Gy et Cip C—xe )

Conforme aplicarmos o Bra da esquerda para direita, encontraremos zero nos casos ({(¢| ¢, =
0), ou seja, o primeiro termo e o segundo jd serd igual a zero. Agora precisamos modificar a

terceira e a quarta parte da expressao de K

K = (viukc—i (1 = cigeip)ewt + [ (1 = Geraia) (1 = cigeiy) (1 = €Xy eoiy))

K = (viu(coiir + Gcoigerrai )i + [ *(1 = cigen) (1 = Gepaaa) (1 = ¢y cit))

Voltando em N

N =23 " T] (o] (uncryaer + acl?) (Jual® + wimciictyy + [ml?) o)
k 1k

J4 tinhamom:s visto a rel¢do de |u)? + 1] =1

N =2 Z H (o] (Vﬁukc—kwm + |Vk|2) (1 + UTVICTTCiu) |$0)
k 1#£k

N =2 Z H (o] (VltUkC—kaT + |VkUk|20—k¢CkTCTTCi1¢ + |Vk|2 + |Vk|2UTVICikTC*—1¢) |b0)
k 1#k
Podemos reescrever o termo do meio como

2 % *
[Vicue| “efrex €y i

N =2 T (ol (unc-ryarer + >y €y e + [d” + [ Puimciyetyy) [do)
k 14k

N =23 T @0l (uncwion + and*cre ety e + ndl® + [nd*ujneety,) [6o)
k 14k
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V= QZH <Vkuk (b0l coxyexy [do) + [acunc]? (Pl cre sy ey ca o)
kK LAk

1l (Golgo) + Imnuinn (ol cirety, |6o) )

Provamos entao que
N=2>|ul
k

6.2 Integral

faremos a seguinte mudanga de varidvel: Imagine um tridngulo retdngulo com um angulo «,
seu cateto adjacente igual a A e seu cateto oposto igual a &. Logo a hipotenusa serd dada por
h = (A% + 512()1/2. Com isso & = Atan(a) e d& = Asec(a)’da. Agora substituindo na
equacao (178)

2 _ / ! 1/2Asec(oz)2doc = / ! 1/QAsec(a)gdoz
(A2 + A2 tan(a)2) A(1+ tan(a)2)

2 _ sec(a)2 doy — SeC(Oé)2 dov — arctan(3¢) el adar
Vp(0) / (1 + tan(a)2)1/2 / (sec(a)2)1/2 /arctan(ﬁxc) ()

A funcao secante € uma func¢do par, entdo pela simetria do problema podemos

92 arctan( “’C)
Vo0) = 2/0 sec(a)da

Agora usaremos o seguinte método para resolver essa integral: Multiplicaremos ela por -,

onde u = sec + tan a e du = (sec atan v + sec? a)da

2 5 /amtan( 2°) sec? a + sec o tan ada 2/ sec? a + sec o tan o q
—_— == u
Vp(0) 0 u u(sec? a 4 sec actan «)
1 /sec [arctan(hwe/A)]+tan [arctan(fuwe/A)] du
Vp(0) s U
1 huw,
Vo0) = In {sec [arctan(fuw./A)] + tan [arctan(hw./A)]} = In < sec [arctan(fuw./A)] + A
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6.3 C 6 APENDICE

1 hw
— =1 1 hw./A)? =
o~ Ve
eV,}(o) — 1+ (WC/A)Z + hwc

A
Se hw. > 3A podemos fazer uma aproximacio da forma como segue abaixo. Essa aproxima-
cdo se explica quando se olha o grafico da funcdo arcotangente de uma secante que se parece

com f(z) = = quando = > 3.

Vo0 — 2 foe
P =
¢ A

Outra forma de justificar essa aproximagdo é que no acoplamento fraco p(0)V << 1, e na

_ 1
= A = 2hw.e VrO

literatura[7] p(0)V < 0, 3 com a igualdade aproximada para uma margem de um porcento.

6.3 Bogoliubov

Vamos trabalhar primeiramente a Hamiltoniana livre(J(;)

H = e[ (urio + Vi) (Ui + o) + (—Vimo + i) (1 + tia)]
k

Fo = Z €k [ui’Ylto’Yko + Uk Yir F Vit Yk ko + ViYk1 via
k

2 * * ok * * 2 %
FUVR0 Vo — YUk V0 Ykl — UkVK Vi1 Vko T uk’}/kl’ykl}

H, = Z €k [“i%ﬁwko + ui%ﬁﬁm + Vﬁvkwle + Vﬁykwﬁo
Kk

* * * * * * * *
FUKVK V0 Vk1 — UkVKk Vi1 Vko T VUi Vk1Yk0 — Vkuk7k07k1]

Hi=) a [Ui(%’iovko + i) + 7 (T Vi + Mo Vieo)
k

+uka(’Ylt071t1 - 71t17lto> + Vltufc(%cﬂko - WkO’Ykl)]

Agora devemos lembrar as relagdo de anticomutacao do operadores fermidnicos dado por
{0, Giot = {Ckor ko } = 0 € {Cko, Ly} = Ok door, cOm essa relacdo podemos mostrar que
a relacdo dado por (78) s6 € verdade se respeitar o as mesmas relacdes de anticomutagdo do

operador criacdo e aniquilag¢do, dando entao
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Vo> Moot} = {Vkes Weor } =0

{’Ykay ’Y}t/g/} = (skk’ 500"

H = e [ur (omo + Vi) — V(i + Yoo — 2) + 2ueid (o) + 2v5ti (ha o)
k

Hi = Z €k [(Ui - Vl%)(%to'yko + Ve V1) + 2’/13 + 2wk (VoY1) + QVItUii(Vkl’VkU)]
k

Precisamos realizar o mesmo procedimento para a parte de interagao(3;)
:H:i = — Z (Akclij*c*—kJ, + Al*(c,kwM — Akb;)
Kk

Hi= =Y [Aulwer + Vi) (—Vimo + ucvi) + Ak (=1 + uima) (uio + o) — Aibi]
k

Hi=— > [Ar(tiei — Ve — b4V No + Vi) +
k

Af (U0 — Vi Vi1 — MU Vo Tk + Ui nia Vi) — Awby]

I = — Z[Ui(Ak’Yf:o’Yltl + AkVaMeo) — V(Ao + Ao i)+
K

Vet Ak (k1Y — Mo Vko) T U Ak (M1 Ve — Yo Vko) — Axby]

M= Y [Dulvi — i) o + mameo) + (Dirunc + Afuinnd) (e o — M) + Awbil
k

Agora reescrevendo toda nossa Hamiltoniana dada por H = JH; + H;

D ey — 1) (Voo + Vi) + 26 + 2emcid (Vo) + 26t (Y Yio)
k

+ A (M — ui) (o Tia + Mako) + (Axviuk + Afupid) (Yo ko — YY) + Awby]

Ja tinhamos feito as consideragdes de Ay, vy e uy serem valores pertencentes aos conjunto dos
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reais, com 1sso

Z[Ek(ui - Vlz)(’Ylto’YkO + M) + 26lez + 2k (Vieo Vier T Vi1 Vo)
Kk

+ Ak (Vi — ui) (o via + ko) + 280tk (Vg Tko + Yk — 1) + Axb]

H= Z ex(up — i) + 20kcu) (Vo ko + iy V1)

+2exvp + Ax (b — 2nux) + (2exui + Ax(vi — 1)) (Yot + Txi1ko)]

Podemos ver pela equagdo (50) que vuy = b e com Vg = —V
H = Z el (i — 1) (Yoo + Vi er) + 2v2)
A2
+2Aicu (Vg1 + M) + (2ecuac + AV — u)) (g + Matwo)] — 7k

Para que a transformacgdo de Bogoliubov-Valatin seja ttil, ou seja, diagonalize nossa Hamilto-
niana precisamos que os termos cruzados(7yy,7Vx;) desaparecam, com isso podemos escoler os

parametros dado por vy e uy que fagam isso acontecer, logo

26y + A (Vg —ui) =0

AZ
H=> {(alur — v) (oMo + Y a) + 208) + 280t (Vg0 + Vi) } — 7
k

6.4 Integral de 7,

1 fuse €| ) /2Z:%c tanh(z)
. d = —— dx
okl B (%ch -

faremos agora uma integragdo por partes [udv = uv — [vdu, onde v = tanh(z) e

dv=1
X

dz In z sech? z

hwe hwe
2k Te tanh(x) fuw, Ffuw, 2k Te
dx = tanh | —
/0 z Mo 2k T, ),

Agora faremos uma substituicao da seguinte forma
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9 n—1 19 n 19 In(z™) 19 nln(z) 1 nln(x)
on” zon" zon’ zon’ x oz

Para n = 1 temos
ﬁxn_l
on

Voltando a equacdo referente a integracdo da tangente hiperbdlica, temos

hwe
1 hw hw 0 [2kTe
—— = tanh ° ] c | = d n—1 h2
Vo(0)  okT, 2k, |on /O el x] .
1 tanh hw, 1 hw, Ll 4e7
——— = tan n n(—
Vp(()) kaTc kaTc ™
1 fw, \ b Tz de
6Vp(0) = _—
(kaTC) ™
Se Aw, for pelo menos duas vezes maior que 2k;7,. podemos aproximar essa expressao
para
1 hw, 2¢eY
eVP(O) et _—
]{ZbTC ™
2e7

kT = - huwee™ 70 = 1.13hw,e” 770

(A

Podemos agora comparar a nossa primeira equagdo de gap dada para A(T = 0)

A his,e” o0
0) _ c — 1,764

kT.  113hw.e 7@

A(0) = 1, 764k, T,

Com isso podemos observar que o Gap de energia em 7" = 0 € compardvel com a energia
kyT... O fator numérico 1,76 € comprovado experimentalmente de formas bastantes diversifi-
cadas em diversos materias e em diferentes direcdes de k, onde o alcance experimental varre
3,0k, T, a 4,5k,T, ([7]) para o valor experimental de 2A e o valor da teoria BCS é dado por

3, bky T, como mostrado na equagdo (112).
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